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کمال  نداهتحصیلم همواره همراه و پشتیبانم بودام که در طول دوره از همسر گرامی

  تشکر و قدردانی را دارم.

همچنین از اساتید راهنما آقایان دکتر شریعتی، دکتر توکلی عنبران و دکتر دنگ که 

 کنم.مرا در انجام این پژوهش یاري فرمودند تشکر می
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طراحی کاربردي دانشکده مهندسی مکانیک  –دانشجوي دوره دکتري رشته مهندسی مکانیک  رضا رضائیاینجانب 
و  لولههاي فلزي تقویت شده با نانوتحلیل خواص مکانیکی نانوکامپوزیت دانشگاه صنعتی شاهرود نویسنده رساله

و  نبرانن توکلی عدکتر حسی عتی،یی دکتر محمود شریراهنماتحت  دینامیک مولکولیسازي شبیهبه روش گرافن 
 شوم.یممتعهد  دکتر چوانگ دنگ

 تحقیقات در این پایان نامه توسط اینجانب انجام شده است و از صحت و اصالت برخوردار است. •
 در استفاده از نتایج پژوهشهاي محققان دیگر به مرجع مورد استفاده استناد شده است. •

دیگري براي دریافت هیچ نوع مدرك یا امتیازي  مطالب مندرج در پایان نامه تاکنون توسط خود یا فرد •
 در هیچ جا ارائه نشده است.

شاهرود می باشد و مقالات مستخرج با نام صنعتی کلیه حقوق معنوي این اثر متعلق به دانشگاه   •
 به چاپ خواهد رسید.» Shahrood  University of Technology«و یا » شاهرود  صنعتی دانشگاه«

 تاند در مقالااصلی پایان نامه تأثیرگذار بوده افرادي که در به دست آمدن نتایححقوق معنوي تمام  •
 گردد.مستخرج از پایان نامه رعایت می

) استفاده شده هاي آنهایا بافت، در مواردي که از موجود زنده ( در کلیه مراحل انجام این پایان نامه •
 است ضوابط و اصول اخلاقی رعایت شده است.

احل انجام این پایان نامه، در مواردي که به حوزه اطلاعات شخصی افراد دسترسی یافته یا در کلیه مر •
   استفاده شده است اصل رازداري ، ضوابط و اصول اخلاق انسانی رعایت شده است .
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 : امضاي دانشجو                                                                                                  

 

 

 مالکیت نتایج و حق نشر

کلیه حقوق معنوي این اثر و محصولات آن (مقالات مستخرج، کتاب، برنامه هاي رایانه اي، نرم افزار ها و تجهیزات  •
ی در تولیدات علمشاهرود می باشد. این مطلب باید به نحو مقتضی صنعتی ساخته شده است ) متعلق به دانشگاه 

 مربوطه ذکر شود.

 .بدون ذکر مرجع مجاز نمی باشد یان نامهاستفاده از اطلاعات و نتایج موجود در پا •
 

د نامهـتعه  
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 چکیده
اي مانند استحکام و سفتی بالا که نانوساختارهاي نانولوله و گرافن دارند از آنها براي تقویت العادهبه دلیل خواص فوق

-مکانیکی نانوکامپوزیتشود. از این رو، در پژوهش حاضر، رفتار و خواص هاي فلزي استفاده میخواص مکانیکی ماتریس
سازي دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گرفت. بدین هاي فلزي تقویت شده با نانوساختارها با استفاده از روش شبیه

ه هاي نیترید بور و گرافن براي ترکیب با ماتریس فلزي به کار گرفتهاي کربنی، نانولولهمنظور، سه نوع نانوساختار نانولوله
سی قرار ها مورد بررهاي فلزي نیز در ماتریس نانوکامپوزیتفلزات بلوري، ساختار فلزي نسبتاً جدید شیشهشد. علاوه بر 

-شبیه کریستال به روش-گرفت. در راستاي اهداف رساله، ابتدا خواص مکانیکی و مکانیزم تغییر شکل نانوآلومینیم تک
اي سیستم در خواص مذبور به دست آمد. نتایج به سازي دینامیک مولکولی بررسی شد و سپس تأثیر نرخ کرنش و دم

 يدهند. بعد از آن، از نانولولهدست آمده، مستقل بودن خواص از نرخ کرنش و وابستگی شدید آنها به دما را نشان می
 نیترید بور براي تقویت و بهبود خواص نانوآلومینیم استفاده شد. خواص مکانیکی و مکانیزم تغییر شکل نانوکامپوزیت
تحت بارهاي مختلف کششی و فشاري به دست آمدند. به علاوه این که، تأثیر کسر اتمی و قطر نانولوله در رفتار مکانیکی 

ي در بهبود اي نیترید بور بلند تأثیر قابل ملاحظهنانوکامپوزیت مطالعه گردید. نتایج نشان می دهند که حضور نانولوله
براي نانوکامپوزیت  38/8براي ماتریس خالص به  GPa 67/4کششی آن از  خواص مکانیکی دارد به طوري که استحکام

در بارگذاري کششی و  GPa 105به  7/57یابد. مدول الاستیک آن نیز از ي بلند افزایش میکسر اتمی نانولوله 6/8با %
کند. به علاوه این که تأثیر قطر نانولوله در خواص مکانیکی در بارگذاري فشاري افزایش پیدا می GPa 124به  8/66از 

نانوکامپوزیت قابل ملاحظه نیست. اما کسر اتمی نانولوله تأثیر زیادي در خواص مذبور ایجاد می نماید به طوري که با 
 بد. یاافزایش می GPa 7/25به  38/8، استحکام کششی نانوکامپوزیت از 7/29به % 6/8افزایش کسر اتمی از %

تفاده گردید. اي اسهاي نانولایهدر ادامه از صفحات بسیار قوي گرافن براي ترکیب با فلزات کریستالی به نام کامپوزیت
اي فلزي ههاي گرافن تحت بارگذاري فشاري بررسی گردید. همچنین تأثیر ضخامت لایهمکانیزم تغییر شکل و تأثیر لایه

غییر هاي گرافن مکانیزم تبررسی قرار گرفت. براساس نتایج به دست آمده، لایهدر مکانیزم تغییر شکل کامپوزیت مورد 
الاستیک شبه دهند و رفتارهايشکل فلزات مس، طلا و نقره را از تشکیل و انتشار نابجایی به تغییر شکل دوقلویی تغییر می

 ز  
   



ثیري زیادي در خواص مکانیکی و هاي فلزي نیز ثأشوند. ضخامت لایهها موجب میي شکل را در کامپوزیتو حافظه
 300کنند؛ به طوري که، با افزایش ضخامت، استحکام فشاري کامپوزیت حدود %ها ایفا میمکانیزم تغییر شکل کامپوزیت

ي زیاد به هاهاي کم به تغییر شکل دوقلویی براي ضخامتیابد و مکانیزم تغییر شکل از کمانش براي ضخامتبهبود می
 36Zr64Cuزي ي فلي کربنی براي ترکیب با شیشهیابد. بعد از آن، از نانولولههاي گرافن تغییر میلایهدلیل تأثیر حضور 

لند، ي کربنی بدهند که با افزودن نانولولهجهت بهبود خواص مکانیکی آن استفاده شد. نتایج به دست آمده نشان می
بد. با یااي بهبود میمدول یانگ به طور قابل ملاحظهي فلزي شامل استحکام و خواص مکانیکی نانوکامپوزیت شیشه

در مقایسه با  %285و استحکام تسلیم به اندازه  %89ي کربنی، مدول یانگ به اندازه نانولوله %11افزودن کسر اتمی 
 یهاي فلزي به شدت ترد هستند که با تشکیل باندهاي برشیابند. شیشهماتریس خالص در بارگذاري کششی بهبود می

وتاه هاي بلند و کشکنند. از این رو به منظور بهبود نرمی و چقرمگی آنها از لایهتحت نیروي اعمال شده به طور سریع می
هاي گرافن مورد بررسی هاي گوناگون از لایههاي مختلف از ماتریس و همچنین طول و آرایشگرافن استفاده گردید. طول

هاي گرافن در مکانیزم تغییر شکل پلاستیک ماتریس شده نقش مؤثر حضور لایه هاي انجامسازيقرار گرفت. نتایج شبیه
هاي موضعی ها مسیر حرکت باندهاي برشی شکل گرفته را متوقف کرده و تعداد محلدهد. حضور این لایهرا نشان می

زي و ي فلبه ماتریس شیشههاي کوتاه گرافن دهند. در نتیجه، با افزودن لایهتمرکز انرژي کرنش اعمالی را افزایش می
 بهبود بخشید.  %100ي و نرمی را نیز به اندازه 8/188ي %توان چقرمگی را به اندازهتنظیم آرایش مناسب آنها، می

 
 مولکولی  ي نیترید بور، گرافن، دینامیکي کربنی، نانولولههاي فلزي، نانوکامپوزیت، نانولولهفلز، شیشه کلمات کلیدي:
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 هاشکل فهرست

 4 صفحه:                              ي سخت سل واحد براي ساختار بلوري مکعب با وجوه مرکزدار.) مدل کره1-1شکل (

تبلور براساس تغییر حجم/آنتالپی نسبت به دما و (ب) نمودار ) (الف) مقایسه شماتیک انتقال شیشه و 2-1شکل (

 9                                                                                                  گیري در مقایسه با نمودار تبلور.شکل

ي هاي فلزي بالک، و شیشهزي نواري، شیشههاي فلبراي شیشه 𝑇𝑇𝑔𝑔/𝑇𝑇𝑚𝑚سازي بحرانی و ) مقایسه نرخ خنک3-1شکل (

 10                                                                                                                                     سیلیکا.

 11                                                                                                         ) تابع توزیع جفت.4-1شکل (

 12                                            هاي فلزي در سه مقیاس نانو، مسو، و ماکرو.) رفتار تغییر شکل شیشه5-1شکل (

کرنش به دست آمده براي -تنشي کربنی: (الف) نمودار نانولوله-هاي مس) خواص مکانیکی نانوکامپوزیت6-1شکل (

 16                                       آزمایش فشار، و (ب) استحکام تسلیم و مدول یانگ با افزایش درصد حجمی نانولوله.

ي نیترید بور تحت کشش در نانولوله-کرنش آلومینیم خالص و کامپوزیت نوار آلومینیم-) نمودارهاي تنش7-1شکل (

 17                                                                                                                                 دماي اتاق.

 25                                                                                                جونز.-) تابع پتانسیل لنارد1-2شکل (

 27                                                                 ) پیکربندي اولیه ذرات براي یک سیستم سه بعدي.2-2شکل (

 28                                                                                                ) توزیع سرعت ذره در تعادل.3-2شکل (

 29                                                                                                 ) توزیع سرعت ذره در تعادل.4-2شکل (

رود یک ذره دیگر از سمت مخالف وارد سازي بیرون میاي از جعبه شبیه) شرایط مرزي تناوبی. وقتی که ذره5-2شکل (

ي واقعی و مجازي به کنش ذرات در محدوه برش، هر دو همسایهگردد. در محاسبه برهمجایگزین آن میجعبه شده و 

 31                                                                                                                            آیند.حساب می

به ترتیب در راستاي  (001)و  (010)، (100)سازي با سطوح بلوري ي شبیهي نمونه) پیکربندي اولیه1-3شکل (

 z.                                                                          46و  x ،yمحورهاي 

ب) (الف) کشش و (بلور براي آزمایش -) تأثیر نرخ کرنش در مدول یانگ و نسبت پواسون نانوآلومینیم تک2-3شکل (

 48                             فشار.

 48                  هاي کشش و فشار.بلور در آزمایش-) تأثیر نرخ کرنش در استحکام تسلیم نانوآلومینیم تک3-3شکل (

 51   فشار.بلور در آزمایش (الف) کشش و (ب) -) تأثیر دما در مدول یانگ و نسبت پواسون نانوآلومینیم تک4-3شکل (

 م
 



 51                         بلور براي بارگذاري کششی و فشاري.-) تأثیر دما در استحکام تسلیم نانوآلومینیم تک5-3شکل (

کرنش نانوآلومینیم و تأثیر نرخ کرنش براي بارگذاري کشش (الف) و فشاري (ب) و تأثیر دما -) نمودار تنش6-3شکل (

 52                    ري (د).براي بارگذاري کششی (ج) و فشا

𝐾𝐾 300 𝑇𝑇 بلور در-) مکانیزم تغییر شکل نانوآلومینیم تک7-3شکل ( 𝑠𝑠−1 910 𝜀𝜀̇ و براي = : (الف و د) تغییر شکل =

الاستیک نمونه تحت کشش و فشار قبل از تسلیم، (ب و ه) جابجاشدگی ذرات در تغییر شکل پلاستیک و (ج و و) مکانیزم 

 54                          هاي کششی و فشاري.ي تنش برشی، به ترتیب، براي بارگذاريراستاي صفحهشکست نمونه در 

ندي ي نیترید بور بلند و کوتاه (الف)، پیکرب) نمودار شماتیک نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولوله8-3شکل (

اختار ي نیترید بور بلند (ج) و کوتاه (د) و سقویت شده با نانولولهي بلوري آلومینیم (ب)، نانوکامپوزیت آلومینیم تاولیه

 58                 ي نیترید بور زیگزاگ (ه).اتمی نانولوله

یترید بور ي نهاي آلومینیم خالص و نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولهکرنش نمونه-) نمودار تنش9-3شکل (

ي شرایط به ترتیب نشان دهنده Pو  S) و فشار (ب) براي شرایط مرزي مختلف. نمادهاي بلند براي آزمایش کشش (الف

 59                  باشند.مرزي آزاد و تناوبی می

نیترید  يهاي آلومینیم خالص و نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولهکرنش نمونه-) نمودار تنش10-3شکل (

ي به ترتیب نشان دهنده Pو  Sهاي کشش (الف) و فشار (ب) براي شرایط مرزي مختلف. نمادهاي بور کوتاه براي آزمایش

 60               باشند.شرایط مرزي آزاد و تناوبی می

آلومینیم -ي نیترید بور بلندکرنش نانوکامپوزیت نانولوله-گر در نمودارهاي تنش) تأثیر کسر اتمی تقویت11-3شکل (

 62                  هاي کشش (الف) و فشار (ب) ساده.از نانولوله در آزمایش 7/29و % 5/14، %6/8تمی %براي کسرهاي ا

اي هي نیترید بور بلند در رفتار مکانیکی نانوکامپوزیت براي سه قطر مختلف در بارگذاري) تأثیر قطر نانولوله12-3شکل (

 63                 کششی (الف) و فشاري (ب).

مینیم (سمت آلو-ي نیترید بور بلند) مکانیزم تغییر شکل ماتریس خالص (سمت چپ) و نانوکامپوزیت نانلوله13-3(شکل 

12/0𝜀𝜀𝑥𝑥هاي (الف) راست) در بارگذاري کششی در کرنش 3/0𝜀𝜀𝑥𝑥، (ب) = 5/0𝜀𝜀𝑥𝑥و (ج)  = ، (د) مکانیزم شکست =

28/0𝜀𝜀𝑥𝑥نانولوله درون ماتریس در کرنش محوري  ي ترك تشکیل شده در ماتریس خالص در و (ه) نماي بزرگ شده =

 65  ند.اهاي سبز، آبی و زرد نمایش داده شدهشکل (ج). در این شکل، عناصر آلومینیم، نیتروژن و بور به ترتیب با رنگ

ومینیم (سمت آل-ي نیترید بور بلند) مکانیزم تغییر شکل ماتریس خالص (سمت چپ) و نانوکامپوزیت نانولوله14-3شکل (

08/0𝜀𝜀𝑥𝑥هاي (الف) راست) در بارگذاري فشاري در کرنش 2/0𝜀𝜀𝑥𝑥، (ب) = 3/0𝜀𝜀𝑥𝑥و (ج)  = ، (د) مکانیزم شکست =

3/0𝜀𝜀𝑥𝑥ي نیترید بور در درون ماتریس در کرنش محوري نانولوله ي نیترید بور تنها و (ه) مکانیزم تغییر شکل نانولوله =

 ن
 



3/0𝜀𝜀𝑥𝑥(بدون ماتریس) در کرنش محوري  ، هاي سبز. در این شکل، عناصر آلومینیم، نیتروژن و بور به ترتیب با رنگ=

 67                اند.آبی و زرد نمایش داده شده

-گرافن، (ج) نمودارهاي تنش-اي فلزهاي (الف) فلز خالص و (ب) نانوکامپوزیت لایه) نمودار شماتیک نمونه15-3شکل (

) تحت بارگذاري فشاري، و II3ي فلزي منفرد () و لایهII2ي مسی ()، نمونهII1گرافن (-اي مسي نانولایهکرنش نمونه

هاي الحاقی در نمودار (د) مکانیزم )؛ شکلII1ي کامپوزیت ((د) فرایندهاي بارگذاري فشاري و بارگذاري معکوس نمونه

 43              دهند.را نشان می P1ي تغییر شکل متناظر با نقطه

، (ب) 08/0در کرنش  II2ي مس ) (الف) نمونهCNAي (بر اساس ) ساختارهاي اولیه و تغییر شکل یافته16-3(شکل 

هاي گرافن تغییر شکل هاي مختلف، (د) لایهدر کرنش II1گرافن -اي مس، (ج) کامپوزیت نانولایهII3ي فلزي منفرد لایه

و  15/0، 1/0، 05/0ي هاي فشاري اعمال شدها برگرداندن کرنشب II1ي و (ه) ساختار نهایی نمونه 2/0یافته در کرنش 

 74               به ترتیب از چپ به راست. 2/0

تحت بارگذاري فشاري و (ب)  Vتا  Iمس -ي گرافنهاي نانولایهکرنش نمونه-) (الف) نمودارهاي تنش17-3شکل (

𝜀𝜀𝑥𝑥 1/0در کرنش  Vو  I ،III  ،IVمس -ي گرافنهاي نانولایهي نمونهساختار تغییر شکل یافته   .CNAبراساس تحلیل  =

77 

  .%10براي مواد مختلف ماتریس در کرنش فشاري  IIIي نانوکامپوزیت ) مکانیزم تغییر شکل پلاستیک نمونه18-3شکل (

78 

تیب به تر  ه)-ي کربنی بلند و کوتاه، (بهاي فلزي تقویت شده با نانولوله) (الف) نمودار شماتیک شیشه1-4شکل (

کربنی  يي کربنی بلند و کوتاه، و نانولولهي فلزي خالص، نانوکاموپوزیت تقویت شده با نانولولهپیکربندي اتمی شیشه

 89                                                 بعد از خنک سازي. 36Zr64Cuي اصلی زیگزاگ، و (و) تابع توزیع جفت نمونه

بندي شکل الحاقی، ؛ رنگ3Å 150×30×300کرنش و تشکیل باند برشی نمونه با ابعاد  -مودار تنش) (الف) ن2-4شکل (

فلزي  يي شیشهکرنش نمونه-نمایاند. و (ب) نمودار تنشکرنش برشی اتمی موضعی تغییر شکل پلاستیک ماده را می

 90                خالص براي دو نسبت ابعاد مختلف. 

-بلند ي کربنیکرنش براي آزمایش کشش در راستاي طولی براي (الف) نانوکامپوزیت نانولوله-) نمودار تنش3-4شکل (

-ربنی بلندي کي فلزي، و (ج) نانوکامپوزیت نانولولهشیشه-ي کربنی کوتاهي فلزي، (ب) نانوکامپوزیت نانولولهشیشه

ي شرایط مرزي آزاد به ترتیب نشان دهنده Pو  Sي بلند. نمادهاي ي فلزي براي دو کسر اتمی مختلف از نانولولهشیشه

 92                  باشند.و تناوبی می

 س
 



ي یشهش-ي کربنی بلند و کوتاههاي نانولولههاي فلزي خالص، نانوکامپوزیتکرنش شیشه-) نمودارهاي تنش4-4شکل (

ر دو وضعیت ي فلزي دشیشه-بلندي کربنی فلزي تحت کشش عرضی و (ب) تصاویر فصل مشترك نانوکامپوزیت نانولوله

 94                       بارگذاري مختلف.

نی بلند ي کربي فلزي تقویت شده با نانولولهي فلزي، نانوکامپوزیت شیشهکرنش شیشه-) نمودارهاي تنش5-4شکل (

 95                                                                                         (الف) و کوتاه (ب) براي آزمایش فشار ساده.

بنی بلند ي کرهاي تقویت شده با نانولولههاي فلزي (الف و د)، نانوکامپوزیتهاي تغییر شکل شیشه) مکانیزم6-4شکل (

براي  ترتیبي کربنی کوتاه (ج و و). تصاویر ستون راست و چپ به هاي تقویت شده با نانولوله(ب و ه) و نانوکامپوزیت

هاي کشش و فشار هستند. تصویر سمت راست هر قسمت، کرنش اتمی داخل نمونه با طیف رنگی را نشان آزمایش

هاي ا اتمهدهند. در این شکلدهد. تصاویر الحاقی بزرگ شده، تغییر شکل پلاستیک را با جزئیات بیشتر نشان میمی

 97                                              اند.رد و قرمز نشان داده شدههاي آبی، زکربن، مس و زیرکونیم به ترتیب با رنگ

گرافن تقویت شده با -ي فلزيي فلزي و نانوکامپوزیت شیشههاي آزمایش شیشه) نمودار شماتیک نمونه7-4شکل (

 104                                                    اند.هاي بلند و کوتاه. نماهاي جلو و بالاي هر نمونه نشان داده شدهگرافن

ي فلزي و هاي شیشه(الف) براي نمونه z) مدول یانگ و نسبت پواسون تخمین زده شده در راستاي محور 8-4شکل (

به  Iي نمونه I(L)و  I(S) نمادهايهاي کربن گرافن. و (ب) به عنوان تابعی از کسر وزنی اتم Xتا  Iهاي نانوکامپوزیت

 107                                                                               دهند.هاي کوتاه و بلند را نشان میترتیب در حالت

(ج)، و  IIي (ب)، نمونه Iي (الف)، مکانیزم تغییر شکل نمونه IIIو  I ،IIهاي کرنش نمونه-) نمودارهاي تنش9-4شکل (

 z.                                                109هاي اعمالی مختلف تحت بار کششی در راستاي ر کرنش(د) د IIIي نمونه

(ب)، و  IVي (الف)، مکانیزم تغییر شکل و شکست نمونه Vو  I ،IVهاي کرنش نمونه-) نمودارهاي تنش10-4شکل (

𝜃𝜃ي دهانهي با زاویه Vي نمونه = 𝜃𝜃(ج) و  45° = . (د) zهاي مختلف تحت بار کششی در راستاي (ه) در کرنش 63.4°

 110                                                                                   گر مجاور.بین دو تقویت 𝜃𝜃 دهانهي تعریف زاویه

هاي مختلف در کرنش VIي و (ب) مکانیزم تغییر شکل نمونه VIو  Iهاي کرنش نمونه-) (الف) نمودار تنش11-4شکل (

 z.                                                                                                        112تحت بار کششی در راستاي 

 VIIي (ب)، نمونه Iي تغییر شکل نمونه(الف)، مکانیزم  VIIIو  I ،VIIهاي کرنش نمونه-) نمودارهاي تنش12-4شکل (

 z.                                             115هاي مختلف تحت بار کششی در راستاي محور در کرنش VIIIي (ج) و نمونه

 Xي (ب) و نمونه IXي (الف)، مکانیزم تغییر شکل نمونه Xو  I ،IXهاي کرنش نمونه-هاي تنش) منحنی13-4شکل (

 z.                                                                       117هاي مختلف تحت بار کششی در راستاي (ج) در کرنش

 ع
 



 هاجدول فهرست

 47 :صفحه                                    بلور در مقایسه با نتایج دیگران.-) خواص مکانیکی نانوآلومینیم تک1-3جدول (

 49         کششی و فشاري. هايبلور براي بارگذاري-در کرنش تسلیم نانوآلومینیم تک بارگذاري) تأثیر نرخ 2-3جدول (

 51                     هاي کششی و فشاري.بلور براي بارگذاري-) تأثیر دما در کرنش تسلیم نانوآلومینیم تک3-3جدول (

) و نسبت پواسون نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده براي کسرهاي GPaک ()، مدول الاستیGPaاستحکام () 4-3جدول (

 62                                                     کششی و فشاري. هايبارگذاري ي نیترید بور بلند دراتمی مختلف نانولوله

نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده براي قطرهاي ) و نسبت پواسون GPa)، مدول الاستیک (GPaاستحکام () 5-3جدول (

 64                                                            کششی و فشاري. هايبارگذاري ي نیترید بور بلند درمختلف نانولوله

 q.(            71( ي فلزي) و همچنین ضخامت هر لایهpاي  (ي فلزي و کامپوزیت لایه) ضخامت پنج نمونه6-3جدول (

 76              اي.هاي مس خالص و کامپوزیت نانولایه) مدول الاستیک فشاري و نسبت پواسون براي نمونه7-3جدول (

 90            آزاد.-آزاد-ي فلزي براي دو نسبت ابعاد مختلف با شرایط مرزي تناوبی) خواص مکانیکی شیشه1-4جدول (

اتمی)  %11ي کربنی کوتاه و بلند (ي فلزي تقویت شده با نانولولهمکانیکی نانوکامپوزیت شیشه) خواص 2-4جدول (

 92                                                              آزاد.-آزاد-محوري براي شرایط مرزي تناوبی-تحت بار کششی تک

وتاه و بلند ي کربنی کي فلزي تقویت شده با نانولولهت شیشهنانوکامپوزیي فلزي و ) خواص مکانیکی شیشه3-4جدول (

 96                                                                آزاد.-آزاد-راي شرایط مرزي تناوبیتحت بارگذاري فشاري ساده ب

به ترتیب در  Iي نمونه I(L)و  I(S) نمادهاي ها.ي نمونه) کسرهاي اتمی و وزنی گرافن و چگالی کلّیه4-4جدول (

 106                                                                                           دهند.هاي کوتاه و بلند را نشان میحالت

 I.             109ي خالص و درصد افزایش آن نسبت به نمونه VIتا  IIهاي کوتاه ) نمونه3MJ/m) چقرمگی (5-4جدول (

 I.             116ي خالص و درصد افزایش آن نسبت به نمونه Xتا  VIIهاي بلند ) نمونه3MJ/m) چقرمگی (6-4جدول (

 ف
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 مقدمه -1-1

اي براي فلزات وجود ندارد. دهند. تعریف سادهعناصر جدول تناوبی را تشکیل می فلزات حدود دو سوم از

ود. این شبندي میبا وجود این، هر عنصر شیمیایی که خواص فلزي داشته باشد، به عنوان یک فلز دسته

کل پذیري یا تغییر شتوانند جلایی، هدایت حرارتی و الکتریکی خوب، و قابلیت شکلخواص فلزي می

شوند. یبندي مئم در دماي اتاق باشند. آن عناصر شیمیایی که این خواص را ندارند، به عنوان نافلز طبقهدا

گاهی  شوند، گاهی مانند فلزات وفلز نامیده میکربن، فسفر، سیلیسیم، و گوگرد که شبه عناصري مانند

 کنند.رفتار می مانند نافلزات

شوند؛ بلکه عملاً در ترکیب با دیگر عناصر به عنوان ه میبه کار برد خالصفلزات به ندرت به صورت 

شود که اي داراي خواص فلزي تعریف میگیرند. آلیاژ به عنوان مادهمواد آلیاژي مورد استفاده قرار می
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ولاً شوند، معماز دو یا چند عنصر تشکیل شده باشد. عناصري که به عنوان مواد آلیاژي به کار برده می

فلزات خالص تشکیل دهنده متفاوت فلزات هستند. خواص یک آلیاژ از خواص فلزات و شبهفلزات یا شبه

لزات فبا ترکیب فلزات و شبه سازد. تولید کنندگاناست و این اختلاف است که آلیاژها را سودمند می

ده اتواند آلیاژي را با خواص مورد نیاز درست نمایند. اگرچه فلزات خیلی کم به صورت خالص استفمی

باشد. ویژگی کلیدي ها به عنوان مواد تشکیل دهنده آلیاژها ضروري میشوند، لیکن درك خواص آنمی

 هاي آزاد دارندها می باشد. مواد فلزي، الکتروننماید، پیوند بین اتمکه فلزات را از غیر فلزات جدا می

هاي آزاد است که تأثیر این الکترونتوانند آزادانه از یک اتم به اتم دیگر حرکت نمایند. وجود که می

هاي الکتریکی خوبی زیادي در خواص مواد فلزي دارد. به عنوان مثال، مواد فلزي تمایل دارند که هادي

داخل فلز آزادانه حرکت نمایند. مشخصات عناصر و آلیاژها  توانندهاي آزاد میباشند، چون که الکترون

قرمگی، گردند. استحکام، سختی، چیکی و مکانیکی تعیین میبه صورت خواص فیزیکی، شیمیایی، الکتر

خواري جزو خواصی هستند که رفتار مکانیکی و قابلیت چکش 2، نرمی1الاستیسیته، پلاستیسیته، تردي

 دهند. ماده را تحت بارگذاري اعمال شده نشان می

ساختارها و  ي جدیدي هستیم که در آن، بشر، ساختدر حال حاضر، ما در حال گذر به دوره

شر تواند روش زندگی بها در مقیاس اتمی و مولکولی را آغاز نموده است. این نانوتکنولوژي میتکنولوژي

هاي اتمی و سازيهاي محاسباتی، خصوصاً شبیهسازيهاي آینده دگرگون سازد. اهمیت مدلرا در دهه

د هاي منفرها و مولکولت. تأثیر اتمهاي جدید در حال افزایش اسي این تکنولوژيمولکولی، در توسعه

]. محققان با استفاده از 1در مقیاس نانو متأثّر سازد [ تواند رفتار مواد راو خواص نانوساختاري می

وانند تاند که به دلیل تأثیر سطوح آزاد، ساختار و خواص نانومواد میهاي تجربی و تحلیلی نشان دادهروش

سازي ابعاد مواد ]. در حقیقت کوچک4-2د ماکرو کاملاً متفاوت باشند [از ساختار و خواص مواد در ابعا

1 Brittleness 
2 Ductility 

                                                            



از مقیاس ماکرو و میکرو به مقیاس چندین نانومتر، تغییرات زیادي را ممکن است در خواص مکانیکی 

 ]. 1هاي گذشته دیده شده است [مواد ایجاد نماید. چنین مشاهداتی براي نانومواد زیادي در دهه

مواد  د.شواي که از دو فاز مختلف یا بیشتر تشکیل شده تعریف میت به عنوان مادهي کامپوزیماده

زیت نمایند. در واقع کامپوکامپوزیت با ماتریس فلزي مزایاي عملکردي زیادي نسبت به فلزات فراهم می

 ربا ماتریس فلزي به دلیل مدول الاستیک، استحکام و پایداري حرارتی بالا کاربردهاي امیدبخشی د

 ياند. مواد کامپوزیتی که ابعاد حداقل یکی از اجزاي تشکیل دهندهصنایع اتومبیل و هوافضا پیدا کرده

 يشود. با اضافه نمودن درصد کمی از نانولوله) کمتر باشد نانوکامپوزیت نامیده میnmنانومتر ( 100آن از 

اي فلزي هدر خواص مکانیکی کامپوزیتاي ي نیترید بور، یا گرافن بهبود قابل ملاحظهکربنی، نانولوله

]. اخیراً تأثیر اضافه نمودن این نانوساختارها در رفتار مکانیکی فلزات توجه 11-5به دست آمده است [

 روز افزونی را به خود جلب کرده است. 

 فلزات بلوري -1-2

ي بزرگی قرار ر محدودهاي دها در آرایشی تکراري یا دورهاي است که در آن، اتمي بلوري، مادهیک ماده

ا هگیرند. به عبارت دیگر، ترتیبی در مقیاس بزرگ وجود دارد به طوري که در فرآیند انجماد، اتممی

اي هترین اتمکنند که در آن هر اتم، توسط نزدیکخود را در یک الگوي تکراري سه بعدي مستقر می

دهند. ، ساختارهایی بلوري تشکیل میي فلزات تحت شرایط عادي انجمادشود. همهمجاور احاطه می

وند. شسازي میهایی جامد با قطر معینی مدلها به صورت کرهبراي توصیف این ساختارهاي بلوري ، اتم

ها شود که از آرایش سه بعدي مکان اتمي شبکه هم به جاي ساختارهاي بلوري استفاده میاز واژه

ل هاي واحد قاببه واحدهاي تکراري کوچکی به نام سلشود. هر شبکه یا ساختار بلوري هم تشکیل می

 . ]12تقسیم است [

3 
 



4 
 

است. از این رو، براي تعداد و  1پیوند اتمی در مواد فلزي از نوع فلزي بوده و بنابراین ذاتاً غیرجهتی

 یهاي مجاور نسبتاً بزرگ و انباشتگهاي مجاور، محدودیت کمتري وجود دارد؛ لذا، تعداد اتمموقعیت اتم

نماید. سه ساختار بلوري نسبتاً ساده براي اتمی متراکمی را براي اکثر ساختارهاي بلوري فلزي فراهم می

اکثر فلزات رایج وجود دارند که عبارتند از: ساختار مکعبی با وجوه مرکزدار، ساختار مکعبی مرکزدار، و 

 ]. 12ساختار شش ضلعی فشرده [

ها ها در رأسار، سل واحدي به شکل مکعب وجود دارد که اتمدر ساختار بلوري مکعب با وجوه مرکزد

گیرند. فلزاتی مانند مس، آلومینیم، نقره، نیکل، و طلا جزو این دسته از و در مراکز وجوه آن قرار می

ي سخت سل واحد در ساختار بلوري مکعب با وجوه ) مدل کره1-1ساختارهاي بلوري هستند. شکل (

هاي یونی مجاور، همدیگر را در راستاي قطر هر وجه ها یا هستهکه در آن کره دهدمرکزدار را نشان می

 ]:12گردد [به صورت زیر بیان می 𝑅𝑅و شعاع اتمی  𝐷𝐷ي بین طول وجه مکعب کنند. رابطهلمس می

𝐷𝐷 = 2𝑅𝑅√2  )1-1( 

 

  

 ].12ر بلوري مکعب با وجوه مرکزدار [ي سخت سل واحد براي ساختامدل کره )1-1شکل (

 ت و کاربرد وسیعیآلومینیم و مس داراي اهمی مانندمرکزدار  وجوه با مکعببلوري فلزات با ساختار 

. با گسترش تکنولوژي نوظهور نانو و کاهش ابعاد هستنددر صنعت و تکنولوژي پیشرفته دنیاي امروز 

1 Nondirectional 
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در وسایل مقیاس نانو و در  که تحلیل و بررسی مواد به سطح نانومتر، فلزات از جمله موادي هستند

. بنابراین، مطالعه و تحلیل این دسته از مواد در ابعاد ]13[ گیرندها مورد استفاده قرار مینانوکامپوزیت

یادي هاي زرسد. تاکنون تلاشنانو جهت شناسایی و تعیین خواص مکانیکی آن یک ضرورت به نظر می

هاي تجربی، تحلیلی و اي انجام این کار، روشدر این زمینه توسط محققان صورت گرفته است. بر

-هاي تحلیل مکانیک پیوسته، روش محاسباتی اجزاء محدود، روش شبیهمحاسباتی زیادي (مانند روش

] خواص 14[ و همکارانش 1اند. به عنوان مثال، خان) توسعه داده شدهغیرهسازي دینامیک مولکولی، و 

ه دهد کنشان می هاآني فشاري را مطالعه نمودند. نتایج آلومینیم تحت بارگذار مکانیکی نانوبلور

. یابدمی، سختی و استحکام آن افزایش 2ي دانهآلومینیم به نرخ کرنش حساس بود و با کاهش اندازه

 -بینی تغییر شکل آلومینیم تکسازي و پیشاز روش چندمقیاسی براي مدل ]15[ و همکارانش 3گرو

 -رفتار کششی نانو آلومینیم تک ]16[ و همکارانش 4فاده نمودند. یوانتحت بارگذاري فشاري استبلور 

شان ن هاآنسازي نمودند. نتایج در دماهاي مختلف را با استفاده از روش دینامیک مولکولی شبیهبلور 

نماید و با  بینیو شکست مدل را پیش تواند رفتار الاستیک، پلاستیکداد که تابع پتانسیل مورس می

تأثیر اندازه و نرخ کرنش در رفتار  ]17[ و همکارانش 5. گیویابد دما استحکام کششی آن کاهشافزایش 

ولی را سازي دینامیک مولکتحت بازگذاري برشی با استفاده از روش شبیهبلور  -مکانیکی فلز مس تک

فزایش خ کرنش او با نر یابدمیي نمونه کاهش نشان دادند که تنش تسلیم با اندازه هاآنبررسی نمودند. 

با را بر روي آلومینیم  7فروروندگی در مقیاس نانو آزمایش ]18[ و همکارانش 6زاده. کریمکندمیپیدا 

ها مدول یانگ و سختی را با انجام آزمایشات کششی و استفاده از روش اجزاء محدود انجام دادند. آن

 به دست آورند.  8فروروندگی

1 Khan 
2 grain 
3 Groh 
4 Yuan 
5 Guo 
6 Karimzadeh 
7 Nanoindentation 
8 Indentation 
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 هاي فلزيشیشه -1-3

اي) مواد مهندسی نسبتاً نوظهوري هستند که از مذاب کردن آلیاژهاي ي (یا فلزات شیشههاي فلزشیشه

 سازي از تشکیلسازي با نرخ بالا به دست می آید؛ به طوري که در فرآیند خنکفلزي بلوري و خنک

ل امجدد ساختارهاي بلوري جلوگیري به عمل آید. آلیاژ ذوب شده، فوق سرد شده و با گذر از دماي انتق

اختار شوند. سهاي فلزي گفته میشود که به آن شیشهشیشه با ساختاري آمورف و غیربلوري منجمد می

توسط  1اي فلزيهشیشه هايآلیاژها آمورف بوده و به شدت ترد هستند. اتمی این مواد مانند شیشه

سیلیسیم را با ساختار -اولین نمونه طلا هاآنتولید شد.  ]19[ 1960و همکارانش در سال  2کلمنت

استفاده با  𝐾𝐾𝑠𝑠−1 910  زیادسازي خیلی نرخ خنک گري مایعات فلزي باغیربلوري به دست آوردند. ریخته

یلیسیم س-سیلیسیم و پلادیم-اي طلاپذیر شد که با آن آلیاژهاي شیشهاز یک روش انجماد سریع امکان

اي فلزي هفسفر اولین شیشه-نیکل-سیلیسیم و پلادیم-مس-ماي پلادیساخته شد. آلیاژهاي شیشه

تر آن هاي درشت]. نمونه20تولید شدند [ 1974در سال  mm 2تا  1اي با قطر بودند که به شکل میله

ساخته شدند. با وجود این، این مواد توجه زیادي را در میان محققان به خود جلب نکرد  1982در سال 

هاي نتایج جدیدي به دست آمد. در آن زمان، شیشه 1990ي و آغاز دهه 1980ي تا این که در پایان دهه

، 21کمتر نباشد، تولید شد [ mm 1اي سه بعدي که هر بعد آن از ، به عنوان اجسام شیشه3فلزي بالک

 ترین مواداند و به یکی از مهمهاي فلزي توجه زیادي از محققان را به خود جلب کرده]. امروزه شیشه22

بالاي برخی آلیاژها امکان  4ياند. توان تشکیل شیشهي شیشه و آلیاژهاي فلزي تبدیل شدهدر دو حوزه

گري و را با استفاده از فرایندهاي مختلف ریخته mm 100ي هاي فلزي بالک تا اندازهساخت شیشه

خواص جالب این هاي تولید و سازي با آب را فراهم نموده است. جزئیات بیشتر در خصوص روشخنک

 ] یافت. 24] و یا مرجع [23توان در فصل سوم از مرجع [دسته از مواد را می

1 Metallic glassy alloys 
2 Klement 
3 Bulk metallic glasses (BMGs) 
4 Glass-forming ability (GFA) 
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هاي ) این آلیاژها جزو سیستم1]: (25هاي فلزي داراي سه ویژگی مشترك زیر هستند [آلیاژ شیشه

) 3و ( را دارند، 12/1ي اتمی بالغ بر هاي اندازه) عناصر تشکیل دهنده، نسبت2هستند، ( 1چند جزئی

 يها آنتالپی ترکیبی بزرگ و منفی با همدیگر دارند. به دلیل عدم وجود شبکهاکثر عناصر آلیاژي آن

اي بالک وجود دارد که در نتیجه، ها، مکانیزم تغییر شکل خاصی در آلیاژهاي شیشهاتم 2بلوري و نابجایی

 GPa 3یم، و زیرکونیوم، حدود هاي فلزي بر پایه مس، تیتانبراي شیشه GPa 2استحکام بالا (حدود 

 GPa 5هاي فلزي بر پایه آهن، و حدود براي شیشه GPa 4هاي فلزي بر پایه نیکل، حدود براي شیشه

هاي فلزي بر پایه کبالت)، سختی بالا، مقاومت سایشی خوب، و تغییر شکل الاستیک بزرگ براي شیشه

 –کروم  –اي آهن (یا کبالت) لیاژهاي شیشه]. به عنوان مثال، آ23ها هستند [از خواص مکانیکی آن

، mm 18] به شکل استوانه با قطر 26[ 4و اینو 3تولیم تولید شده توسط آمیا –بور  –کربن  –مولیبدون 

را دارد. با وجود این، چون تغییر شکل برشی  GPa 4توان تشکیل شیشه عالی و استحکام بالاي بالغ بر 

ک هاي کوچهاي فلزي به جز موارد خاصی در نمونهباشد، شیشهیموضعی، مکانیزم تغییر شکل غالب م

 ]. 28، 27باشند [هاي کرنش بالا، فاقد نرمی کششی میو یا نرخ

هاي شیشه و فلز را دارند که این موضوع در خواص بسیار جالب آن هاي فلزي هر دو ویژگیشیشه

باشد، و هدایت از همتاي بلوریشان می ها بسیار بالاترشود. به عنوان مثال، استحکام آنمنعکس می

]. برخلاف مکانیزم تغییر 30، 29اي معمولی خیلی بهتر هستند [ها از مواد شیشهحرارتی و الکتریکی آن

اد از هاي فلزي به احتمال زیشکل در فلزات بلوري از طریق نابجایی، تغییر شکل پلاستیک در شیشه

ی/مولکولی، یعنی از طریق نواحی انتقال برشی و باندهاي کنش جمعی بازآرایش موضعی اتمطریق برهم

ي ي کوتاه داراي نظم هستند؛ اما در محدودهها در محدوده]. ساختار شیشه24گیرد [برشی، صورت می

ي موضعی در مقیاس نانو متشکل از اتم یا ي کوتاه به معنی یک ناحیهنظم هستند. محدودهبزرگ بی

1 Multicomponent systems 
2 Dislocation 
3 Amiya 
4 Inoue 
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 1دسرهاي خاص مایع فوقباشد. تشکیل این ساختار احیاناً به ویژگین میمولکول مرکزي و مجاوران آ

لزي نه هاي فها، تغییر شکل پلاستیک شیشهشود. به دلیل ساختار خاص آنو انتقال شیشه مربوط می

ي کوتاه و در هاي پلاستیک ناگهانی و محدوده]. بلکه به شکل کرنش31پیوسته است و نه همگن [

]. طرح میکروسکوپی تغییر شکل 32دهد [ي متوسط خود را نشان میبرشی در محدوهنتیجه باندهاي 

ر دهد، که منجپلاستیک، بازآرایش ساختاري اتمی موضعی است، که به صورت اتفاقی و سریع رخ می

 ]. 24شود [ي گسسته در ساختار ماده میبه پلاستیسیته

شود، اگر چه ساختار خنک می 𝑇𝑇𝑚𝑚اي ذوب تر از دمي فلزي مذاب به دماي پایینوقتی که شیشه

شکل  تواندبلورسازي نمی تري دارد، لیکن به دلیل الزامات دیگر انرژي سطح،بلوري انرژي آزاد پایین

 يشود. اگر نرخ کرنش به اندازهسرد تبدیل می]. فلز مذاب به یک حالت مایع به نام مایع فوق33بگیرد [

افزایش سریع لزجت، بازآرایش اتمی به سمت بلورسازي خیلی مشکل خواهد کافی زیاد باشد، به دلیل 

شود. تبدیل به شیشه می 𝑇𝑇𝑔𝑔سرد در دماي خاص دیگري به نام دماي انتقال بود. سرانجام، مایع فوق

شود. به الف) تعریف می 2-1مطابق شکل ( 𝑇𝑇𝑔𝑔تا دماي  𝑇𝑇𝑚𝑚اي از دماي سرد، به صورت ناحیهمایع فوق

سرد در این ناحیه به تبلور تمایل مایع فوق ن که حالت بلور انرژي آزاد و آنتالپی کمتري دارد،دلیل ای

باشد. براي این که بلور واقعی مشاهده شود، ي شروع تبلور مینقطه 2سازي بلوريبیشتري دارد. هسته

ت سازي با رقابستهها لازم است که رشد یابند. این دو فرایند، متفاوت از همدیگر هستند. هاین هسته

ي پیرامون. با ممانعت با لزجت ماده 3شود در حالی که رشدبین انرژي آزاد و تنش سطحی کنترل می

 توان از تبلور جلوگیري نمود. می سازي یا رشد بلوراز هسته

1 Supercooled 
2 Crystal nucleation 
3 Growth 

                                                            



9 
 

              
 (ب)                    (الف)                                                                       

) (الف) مقایسه شماتیک انتقال شیشه و تبلور براساس تغییر حجم/آنتالپی نسبت به دما و (ب) نمودار 2-1شکل (

 ].24گیري در مقایسه با نمودار تبلور [شکل

𝑇𝑇سازي در دماي ب) نشان داده شده است، زمان هسته 2-1طور که در شکل (همان = 𝑇𝑇𝑚𝑚  یا𝑇𝑇 =

𝑇𝑇𝑔𝑔 شود. بین واگرا می𝑇𝑇𝑚𝑚  و𝑇𝑇𝑔𝑔  سازي به حداقل زمان هستهدمایی وجود دارد که در آن𝜏𝜏𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 رسد. می

 يسازي بیشتر است. براي تبدیل مایع شیشهاي است که در آن احتمال هستهاین دما متناظر با ناحیه

ت تا از این ناحیه سازي مناسبی لازم اسب)، مسیر خنک 2-1ي جامد، مطابق شکل (فلزي به شیشه

توان به عنوان معیاري براي شناخت را می 𝑇𝑇𝑚𝑚به  𝑇𝑇𝑔𝑔بینی کرد که نرخ ] پیش34[ 1بالاجتناب شود. ترن

𝑇𝑇𝑔𝑔ي فلزي با ي بالا استفاده کرد. شیشهي فلزي با توان تشکیل شیشهترکیب شیشه
𝑇𝑇𝑚𝑚

>
2
3

  ،𝜏𝜏𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚  خیلی

ال بدمایی خیلی کوچکی متبلور شود. بر اساس این معیار، ترني تواند در محدودهبزرگی دارد و تنها می

تولید کنند. شکل  𝐾𝐾/𝑠𝑠 10سازي را با نرخ خنک Pd-Ni-Pي فلزي ] توانستند شیشه35و همکارانش [

-هاي فلزي بالک، و شیشههاي فلزي نواري، شیشهسازي شیشهسازي بحرانی براي آماده) نرخ خنک1-3(

 دهد. اتیک نشان میي سیلیکا را به طور شم

1 Turnbull 
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ي هاي فلزي بالک، و شیشههاي فلزي نواري، شیشهبراي شیشه 𝑇𝑇𝑔𝑔/𝑇𝑇𝑚𝑚 و سازي بحرانیمقایسه نرخ خنک )3-1(شکل 

 ].24سیلیکا [

یا  FCC ،BCCهاي ساختاري استانداردي مانند فلزات برخلاف مواد بلوري، سل فلزيهاي شیشه

HCP هاي فلزي هنوز شکل این چنین شیشهتعیین ساختار بیهاي مدرن ندارند. حتی با تکنیک

اي یکسانی ندارند، لیکن یک سري هاي فلزي ساختارهاي شبکه]. اگرچه شیشه24غیرممکن است [

 روند. ها به کار میشکل آنپارامترهاي ساختاري براي توصیف ساختارهاي بی

از اتم مرکزي را توصیف  𝑟𝑟ها به عنوان تابعی از فاصله )، احتمال یافتن اتمPDF( 1تابع توزیع جفت

ع جفت باشد. تابع توزیشکل میروش استفاده شده براي تشخیص یک ساختار بی ترینرایجکند که می

 ]: 24شود [به صورت زیر تعریف می

𝑔𝑔𝑎𝑎𝑎𝑎(𝑟𝑟) = 𝑁𝑁
4𝜋𝜋𝑟𝑟2𝜌𝜌𝑁𝑁𝑎𝑎𝑁𝑁𝑏𝑏

∑ ∑ 𝛿𝛿�𝑟𝑟 − �𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖��
𝑗𝑗=1
𝑁𝑁𝑏𝑏

𝑖𝑖=1
𝑁𝑁𝑎𝑎   )1-2( 

هاي به ترتیب تعداد اتم 𝑁𝑁𝑏𝑏و  𝑁𝑁𝑎𝑎چگالی سیستم،  𝜌𝜌است.   𝑗𝑗و  𝑖𝑖هاي ي بین اتمفاصله �𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖�که در آن 

دهد که از یک قلّه بلند در ) نمودار نوعی تابع توزیع جفت را نشان می4-1هستند. شکل ( 𝑏𝑏و  𝑎𝑎نوع 

به  نمودارهاي ریز حول مقدار یک تشکیل شده است. این هاي کوچک دنباله، و نوساناي کم، قلّهفاصله

دهد. ي بلند را نشان میشود که عدم وجود نظم یا همبستگی در محدودههمگرا می 1تدریج به عدد 

1 Pair distribution function (PDF) 
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 4، و تحلیل همسایه مشترك3)، چندوجهی ورونیCN( 2)، عدد کوئوردیناسیونSF( 1ضریب ساختار

)CNAبراي 37، 36، 24هاي فلزي هستند [ي ساختار شیشه) از دیگر پارامترهاي توصیف کننده .[

ند. اهاي ساختاري تعریف شدههاي فلزي، یک سري از مدلتعیین چگونگی انباشتگی اتمی در شیشه

هایی تصویري هستند که براي مدل ECP، و مدل 5، مدل انباشتگی چند چهار وجهی DRPHSمدل 

 ]. 24روند [این منظور به کار می

 
 .]24[ ) تابع توزیع جفت4-1شکل (

ي نوعی توجه زیادي را به خود جلب کرده است، چون که نمونه Cu-Zrهاي فلزي اخیراً، شیشه

-Zr-Cu-Niگرفته تا چندتایی  Ni-Zr ،Ni-Nb ،Cu-Hfهایی هاي فلزي خیلی مهمی از دوتاییشیشه

Al ي خواص ساختاري آیند. از این رو، مطالعهبه حساب میCu-Zr تواند فهم هاي مختلف میدر ترکیب

اي، مکانیزم تغییر ]. به دلیل ساختار دسته24هاي فلزي دیگر را فراهم نماید [ساختار شیشهاي پایه

هاي انبوه در فلزات ]. برخلاف نابجایی32هاي فلزي از فلزات بلوري کاملاَ متفاوت است [شکل شیشه

ذارد. گهاي فلزي، اثرات ساختاري روشنی را به جا نمیهاي پلاستیکی در شیشهبلوري، تغییر شکل

هاي موضعی ناشی از واحدهاي ي فلزي عموماً از طریق تجمع کرنشعملکرد ماکروسکوپی شیشه

 کنش این واحدهايباشد. متناسب با دما و نرخ کرنش اعمال شده، توزیع و برهمپلاستیکی کوچک می

1 Structure factor 
2 Coordination number 
3 Voronoi polyhedron 
4 Common neighbor analysis 
5 polytetrahedral packing model 
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پایین، ]. در دماهاي 32شود [پلاستیکی به دو مد تغییر شکل مختلف، همگن و غیرهمگن، منجر می

ز باشد. با شروع اهاي فلزي میاي براي تردي شیشهسازي برشی غیرهمگن، مکانیزم تصدیق شدهنرم

سازي برشی، کرنش پلاستیکی شدیداً موضعی ي بازآرایش اتمی موضعی در مقیاس نانو، نرمیک ناحیه

منجر به شکست در )، 5-1شکل ( کند و سرانجام، مطابقرا در یک باند برشی در مقیاس مسو ایجاد می

کنش ]. در دماهاي بالا با نرخ کرنش پایین، موضع سازي برشی و برهم24گردد [مقیاس ماکرو می

شکل گردد و ساختار بیهاي پلاستیک توسط نوسانات حرارتی قوي ضعیف میناپایدار این تغییر شکل

 شود.هاي فلزي منجر به جریان رئولوژیکی همگن در مقیاس نانو میشیشه

 
 (الف) مقیاس نانو                                (ب) مقیاس مسو                            (ج) مقیاس ماکرو

 ].24هاي فلزي در سه مقیاس نانو، مسو، و ماکرو [) رفتار تغییر شکل شیشه5-1شکل (

پاسخ  در برخی از تحقیقات قبلی، از روش دینامیک مولکولی براي بررسی تحول ساختاري و

و همکارانش تشکیل باندهاي برشی  1دینامیکی باندهاي برشی استفاده شده است. به عنوان مثال، اگاتا

]؛ و تشکیل باندهاي برشی در تعدادي از 39هاي فلزي را گزارش کردند [در مدل سه بعدي شیشه

ها، باندهاي سازي]. در اکثر این شبیه43-40هاي دینامیک مولکولی مشاهده شده است [سازيشبیه

، 2ینهاي غیر آفگردد که توسط جابجاییبرشی از طریق بررسی تغییر پیکربندهاي اتمی مشخص می

هایی که با ] بیان کردند در شیشه41[ 4و فالک 3گردند. شیکرنش برشی، و انرژي پتانسیل تعیین می

1 Ogata 
2 Non-affine 
3 Shi 
4 Falk 
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] 44و همکارانش [ 1گردد. واکدتر تشکیل میشوند، باند برشی، آسانتر تولید میسازي پاییننرخ خنک

ي ] رابطه36و همکارانش [ 2یابد. چندریافتند که چگالی باند برشی با افزایش نرخ کرنش افزایش می

بین ساختار اتمی و خواص مکانیکی را مطالعه کردند و اعلام کردند که تغییرات پلاستیکی و باندهاي 

، بازآرایشی 4. بعضی ساختارها، مانند بیست وجهیباشندساختار اولیه می 3ي عدم تجانسبرشی، نتیجه

 ]. هرچه این ساختار بیشتر باشد، احتمال تشکیل باند برشی کمتر خواهد بود. 40سفت و سختی دارند [

ها، به معناي همگنی نیست. از آنجا (آمورف) بودن ساختار آن 5شکلهاي فلزي، بیدر آلیاژ شیشه

آید، نوسانات ذاتی مایع در آن وجود سرد شده به دست میفوق ي فلزي از مایعکه ساختار یک شیشه

م کند. لذا، عددارد. به عبارت دیگر، ساختار موضعی در سطح اتمی از مکانی به مکان دیگر تغییر می

دهد. در حقیقت، هاي فلزي را مطمئناً تحت تأثیر قرار میتجانس ساختاري، پاسخ مکانیکی شیشه

]. تغییر شکل 46، 45بینی شده است [اي از طریق تئوري هم پیشد شیشهنایکنواختی خواص در موا

نیز  6ي تبدیل برشیگیرد که ناحیههاي فلزي از طریق بازآرایش اتمی موضعی صورت میدر شیشه

هاي مختلف سرچشمه گرفته و با هاي تبدیل برشی از محلشود. با اعمال تنش بزرگ، ناحیهنامیده می

هاي گردند. باندهاي برشی که کرنشکرده و منجر به پخش باندهاي برشی میکنش دیگر برهمهم

کنند، به عنوان مود تغییر ) متمرکز میnm 10مانند باریکی ( حدود -پلاستیکی بزرگی را در نواحی نوار

] چگونگی 40و همکارانش [ 7شوند. کائوهاي فلزي در دماي اتاق شناخته میشکل غالب در شیشه

هاي سازيرا با استفاده از شبیه Cu-Zrي فلزي برشی موضعی در شیشه هايتشکیل تغییر شکل

ر ها، در بخش اول تغییکرنش به دست آمده توسط آن-دینامیک مولکولی توضیح دادند. در نمودار تنش

از روند خطی بودن خارج افزایش یافت. سپس  %4شکل الاستیک، تنش به صورت خطی با کرنش تا 

1 Wakeda 
2 Cheng 
3 Heterogeneity 
4 Icosahedra 
5 Amorphous 
6 Shear transformation zone 
7 Cao 
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در  1سازي برشیمتناظر با محلی به طور ناگهانی و سریع کاهش پیدا نمود، که 4/7شده و در کرنش %

فتد. براي ایک باند برشی باریک است. سپس جریان پلاستیکی تقریباً منحصري در این باند اتفاق می

 K 50و دماي پایین  𝑠𝑠−1 710×4بت هاي فلزي، از نرخ کرنش ثاي تغییر شکل ناهمگن شیشهمشاهده

هاي ] مکانیزم شکست شیشه47هاي دینامیک مولکولی استفاده کردند. چن و همکارانش [سازيدر شبیه

را تحت گرادیان تنش با استفاده از آزمایش خمش  7.5Al10Ni17.5Cu65Zrو  5Ti8Ni10Al20Cu57Zrفلزي 

و  2معمولی فشاري و کششی مقایسه کردند. حسین هاياي بررسی نمودند و آن را با آزمایشنقطهسه

هاي فلزي را تحت بارگذاري کششی تک محوري با ] رفتار و استحکام مکانیکی شیشه48همکارانش [

نی غیربلوري بیسازي دینامیک مولکولی بررسی کردند. از تابع توزیع شعاعی براي پیشاستفاده از شبیه

دهد که با افزایش ها نشان میماده استفاده کردند. نتایج آنسازي بودن ساختار در طول فرایند خنک

ها کمتر است، هایی که درصد مس آنیابد. نمونهافزایش می 50Zr50Cuنرخ کرنش، استحکام تسلیم 

 تري دارند. تر و استحکام تسلیم پاییني نظم کوتاه برد بزرگدرجه

 هاي فلزينانوکامپوزیت -1-4 

هاي کربنی به دلیل خواص منحصر به فردشان توجه زیادي را در میان محققان نانولولههاي اخیر، در سال

اي هاند و به دلیل خواص مکانیکی، فیزیکی و الکتریکی غیرعادیشان و همچنین ویژگیجلب کرده

ت شده اند. ثاباي را پیدا کردههندسی شامل قطر کوچک و نسبت ابعاد بالا، کاربردهاي مهندسی گسترده

ست که اضافه نمودن درصد کمی از نانولوله کربنی به ماتریس، خواص مکانیکی، حرارتی و الکتریکی ا

و همکارانش  3]. به عنوان مثال، ژائو50، 49، 6، 5بخشد [اي بهبود میمواد کامپوزیت را به طور قابل توجه

ي کربنی را به روش تقویت شده با نانولوله 6.6Ag11Gd22.9Cu59.5Mgي فلزي ] کامپوزیت شیشه49[

ها در قالب مسی تولید نمودند. مزیت این روش این است که نانولوله 4گري تحت فشار تفاضلیریخته

1 Shear localization 
2 Hussain 
3 Zhao 
4 Differential pressure casting 
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-ششود واکندیده می کنند، اگرچهاي در فرایند تولید حفظ میاي خود را در ماتریس شیشهشکل لوله

 يگردد. حضور نانولولهبلوري می گیري فازهايهاي بین نانولوله و عناصر ماتریس که منجر به شکل

حجمی نانولوله به  %3کربنی در ماتریس، استحکام کششی و کرنش شکست را بهبود بخشید که با 

] نانوکامپوزیت نقره تقویت 50[ 2و شارما 1درصد رسیدند. پال 42/0و  MPa 1007ترتیب به مقادیر 

شده تولید کردند. بررسی مولکولی  ي کربنی را به روش ترکیب مولکولی اصلاحشده با نانولوله

ند. اهاي کربنی به طور یکنواخت در ماتریش نقره پخش شدهدهد که نانولولهنانوکامپوزیت نشان می

 اند. افزایش یافته %30تا  20سختی و مدول یانگ نانوکامپوزیت در حدود 

را با  هاي کربنینانولوله] رفتار فشاري کامپوزیت آلومینیم تقویت شده با 7و همکارانش [ 3سیلوستر

ها در یک حالت نیروي خارجی را تنها سازي دینامیک مولکولی مطالعه کردند. آناستفاده از روش شبیه

افزایش در مدول یانگ دیده شد. در حالتی دیگر از  %50هاي ماتریس وارد نمودند که براي آن، بر اتم

بهبود  %100و نانولوله اعمال کردند که براي آن هاي ماتریس بررسی خود، بارگذاري خارجی را بر اتم

مدول یانگ مشاهده گردید. لیکن، تغییري در تنش و کرنش تسلیم دیده نشد که به دلیل کمانش 

ي کربنی تا ] تأثیر مقدار نانولوله8و همکارانش [ 4موضعی نانولوله تحت فشار اعمالی بوده است. عیسوي

با ماتریس آلومینیم را به روش تجربی بررسی نمودند. در نتایج وزنی در خواص مکانیکی کامپوزیت  5%

در سختی در مقایسه با آلومینیم خالص مشاهده شد.  %23بهبود در استحکام تنشی و تا  %50ها تا آن

وش گر را با یک ري کربنی با پخش یکنواخت تقویتنانولوله-] نانوکامپوزیت مس51و همکارانش [ 5چا

دهد استحکام ها نشان میتولید کردند. نتایج آن 6"ترکیب سطح مولکولی"روش تولید جدید به نام 

). همچنین، تأثیر تقویت 6-1تسلیم نانوکامپوزیت سه برابر بیشتر از مس خالص بوده است (شکل 

1 Pal 
2 Sharma 
3 Silvestre 
4 Esawi 
5 Cha 
6 Molecular-level mixing 
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ي کربنی در میان مواد مختلف تقویت کننده بیشترین بوده است: هشت برابر ذرات کنندگی نانولوله

SiC  1برابر ویسکرهايو سه SiC. 

           
 (الف)                                                                           (ب)                         

کرنش به دست آمده براي -ي کربنی: (الف) نمودار تنشنانولوله-هاي مسخواص مکانیکی نانوکامپوزیت )6-1(شکل 

 .]51[ و (ب) استحکام تسلیم و مدول یانگ با افزایش درصد حجمی نانولولهآزمایش فشار، 

 يي جدید است که به دلیل ساختار بلوري مشابه با نانولولهي نیترید بور یک تقویت کنندهنانولوله

 GPa 30باشد. استحکام کششی آن حدود کربنی، داراي استحکام بالا، مرتجع و مدول یانگ بزرگ می

 ياست. به علاوه این که پایداري حرارتی و شیمیایی آن از نانولوله TPa 22/1ستیک آن حدود و مدول الا

ی تواند بار کششي نیترید بور می] اعلام کردند که نانولوله53و همکارانش [ 2]. وي52کربنی بهتر است [

) با قطر مشابه را تحمل کند. این nN 1000ي کربنی () نانولولهnN 4500خارجی حدود پنج برابر (

 تواند کاراتر باشد. ي نیترید بور در کاربردهاي ساختاري میدهد که نانولولهنشان می

هاي نیترید بور را با استفاده از ] نانوکامپوزیت تقویت شده با نانولوله11و همکارانش [ 3ترایودي

 55تا  20ها افزایش سازي نمودند. نتایج آنهسازي و شبیمکانیک پیوسته و روش اجزاء محدود مدل

درصد حجمی نانولوله را  5درصدي مدول یانگ نانوکامپوزیت براي مواد مختلف ماتریس تقویت شده با 

هاي چند ] کامپوزیت نوار آلومینیم تقویت شده با نانولوله54و همکارانش [ 4دهد. یاماچینشان می

1 Whiskers 
2 Wei 
3 Trivedi 
4 Yamaguchi 
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 ها، تأثیر زیاد حضور نانولولهرا براي اولین بار تولید کردند. نتایج آن %3ي نیترید بور تا درصد وزنی جداره

براي نوار  GPa 15). مدول یانگ از 7-1دهد (شکل در تقویت خواص مکانیکی ماتریس را نشان می

 افزایش یافت. GPa 35آلومینیم خالص به 

 
ي نیترید بور تحت کشش در نانولوله-مینیمکرنش آلومینیم خالص و کامپوزیت نوار آلو-نمودارهاي تنش )7-1(شکل 

 .]54[ دماي اتاق

هاي کربن متصل به هم با ساختار لانه زنبوري اي دو بعدي به ضخامت یک اتم و از اتمگرافن از لایه

باشد که داراي کاربردهاي زیادي در آینده تشکیل شده است. گرافن داراي خواصی منحصر به فرد می

اي است که تاکنون شناخته شده است؛ بلوري با بیشترین ترین مادهترین و سختخواهد بود. گرافن قوي

]. مزیت اصلی استفاده از گرافن نسبت به 57-55قابلیت کشش و با بیشترین هدایت حرارتی است [

باشد و این که در ترکیب با ماتریس، احتمال پیچش آن کمتر بوده و نانولوله، سطح تماس بزرگ آن می

و  GPa 130]. استحکام کششی گرافن حدود 59، 58تر پخش گردد [شود در ماتریس آسانباعث می

بی گر خواین خواص مکانیکی عالی، گرافن را تبدیل به تقویت ].60، 55است [ TPa 1مدول یانگ حدود 

 هاي اخیرنماید. در سالهاي فلزي جهت استفاده در کاربردهاي ساختاري و کارکردي میبراي کامپوزیت

ه هاي فلزي تقویت شده با گرافن صورت گرفتهاي قابل توجهی براي تحلیل و تولید نانوکامپوزیتتلاش

هاي گرافن ] کامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانوورق61و همکارانش [ 1]. وانگ66-61، 10، 9است [

1 Wang 
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مپوزیت آلومینیم براي کا MPa 249را براي اولین بار تولید کردند. در این تحقیق، استحکام کششی 

استحکام را نسبت  بهبود %62ي درصد وزنی نانوورق گرافن به دست آمد که به اندازه 3/0تقویت شده با 

اعلام  %13دهد. کرنش شکست نانوکامپوزیت تقویت شده با گرافن به آلومینیم تقویت نشده نشان می

 %5کمتر بوده است که البته از  )%27شده است که دو برابر از کرنش شکست ماتریس آلومینیم خالص (

 1باشد. در تحقیق انجام شده توسط هوانگکرنش استاندارد مورد نیاز براي کاربردهاي مهندسی بیشتر می

هاي اکسید گرافن درصد حجمی ورق 5/2هاي نانوکامپوزیت مس تقویت شده با ] ، نمونه9و همکارانش [

افزایش در استحکام  %30) و MPa 284به  160 افزایش در استحکام تسلیم (از %80کاهش یافته، 

 ) در مقایسه با مس خالص از خود نشان دادند. MPa 335تا  255کششی نهایی (از 

 اهداف رساله -1-5

فلزات به دلیل خواص مکانیکی و فیزیکی خاصی که دارند در صنعت ساختمان، اتومبیل، هوافضا، تولید 

هاي زیادي توسط محققان گیرند. با وجود این، تلاشیادي قرار میو انتقال انرژي و غیره مورد استفاده ز

هاي اخیر، فرصت بهبود ي نانومواد در سالها صورت گرفته است. توسعهجهت بهبود خواص مکانیکی آن

ربنی، هاي کاي) را فراهم نموده است. نانولولهبیشتر خواص مکانیکی فلزات بلوري و غیربلوري (شیشه

یترید بور، و گرافن به دلیل خواص مکانیکی عالی که دارند، توجه زیادي را جهت تقویت هاي ننانولوله

ا هاند. از آنجا که تولید و آنالیز نانوکامپوزیتهاي فلزي جلب نمودهنمودن و بهبود خواص نانوکامپوزیت

اي هسازيمدلباشد، لذا بررسی این دسته از مواد از طریق در سطح نانو تحلیلی مشکل و پرهزینه می

باشد. روش دینامیک مولکولی روشی مطمئن و دقیق اي میسازي داراي اهمیت ویژهمحاسباتی و شبیه

آید که تاکنون مورد استفاده محققان زیادي سازي مواد در سطح اتمی و مولکولی به حساب میدر شبیه

ت شده هاي فلزي تقوینوکامپوزیتقرار گرفته است. بنابراین، در این تحقیق، رفتار و خواص مکانیکی نا

وش گردد. براي این منظور، با استفاده از ري نیترید بور، و گرافن بررسی میي کربنی، نانولولهبا نانولوله

1 Hwang 
                                                            



هاي مختلف نانوکامپوزیت با ماتریس فلزي ساخته شده و تأثیر حضور سازي دینامیک مولکولی مدلشبیه

حلیل ها مورد تجزیه و تد بور، و گرافن در خواص و رفتار مکانیکی آني نیتریي کربنی، نانولولهنانولوله

گیرد. ماتریس در نظر گرفته شده در این تحقیق از نظر ساختار اتمی به دو دسته کلی فلزات قرار می

شود. در دسته اول، فلز داراي ساختار منظم هاي فلزي (فلزات غیربلوري) تقسیم میبلوري و شیشه

نوع ساختار بلوري مکعب با وجوه مرکزدار شامل فلزات آلومینیم، نقره، مس، طلا، و نیکل بلوري بوده و 

شکل بوده و به ي دوم که ماده داراي ساختاري غیربلوري و بیگیرد. در دستهمورد بررسی قرار می

ظر نهاي نانوکامپوزیت در زیرکونیوم به عنوان ماتریس نمونه-هاي فلزي مشهور است، آلیاژ مسشیشه

 شود. گرفته می

سی تحقیق مورد برر ،شودها که ماتریس آن از فلز بلوري تشکیل میي اول از نانوکامپوزیتدر دسته

 ي نیترید بور بر رفتار و خواص مکانیکیگردد. در بخش اول، تأثیر نانولولهبه دو بخش مجزا تقسیم می

گرافن که -اي فلزانیکی نانوکامپوزیت لایهگردد. در بخش دوم، خواص مکفلز بلوري آلومینیم بررسی می

 گیرد. مورد تجزیه و تحلیل قرار می ،شودهاي یک در میان فلز و ورق گرافن تشکیل میاز لایه

ي تحت باشد، مطالعهي فلزي میي آن شیشهي پایهها که مادهي دوم از نانوکامپوزیتدر دسته

و رفتار  ي کربنی در خواصبخش نخست، تأثیر نانولولهبررسی به دو بخش متفاوت قابل تقسیم است. در 

ي بر روي اگردد. در بخش دوم، تأثیر ترکیب گرافن با ماتریس شیشهمکانیکی نانوکامپوزیت بررسی می

 د. گیرخواص و رفتار تغییر شکل الاستیک و پلاستیک کامپوزیت مورد تجزیه و تحلیل قرار می

باشد به طور ها میهاي مطرح در نانومواد و نانوکامپوزیتحثدر خصوص تأثیر اندازه که یکی از ب

 باشد.گردد و جزو اهداف تعریف شده در پروپزال پژوهش حاضر نمیخاص در این رساله بررسی نمی

 سازي دینامیک مولکولیي مطلب، در فصل بعد، اصول و مفاهیم اساسی در روش شبیهدر ادامه

شود و نتایج به ها آورده میي اول نانوکامپوزیتسازي دستهمدلشود. در فصل سوم، توضیح داده می

سازي سازي و شبیهگیرد. در فصل چهارم، به مدلها مورد بررسی قرار میسازيدست آمده از شبیه

19 
 



ه هاي مکانیکی پرداختها و تجزیه و تحلیل نتایج به دست آمده از آزمایشي دوم از نانوکامپوزیتدسته

 بندي موضوع و نتایج به دست آمده مطرح خواهد شد. در فصل پنجم، جمع ان همشود. در پایمی
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 فصل دوم

 سازي دینامیک مولکولیمبانی روش شبیه

 

 

 

ه، به شود. البتسازي دینامیک مولکولی پرداخته میدر این فصل، به طور مختصر به مبانی روش شبیه

گنجد. براي جزئیات بیشتر و تمامی اصول و مبانی این روش در اینجا نمیدلیل حجیم بودن موضوع، 

] 194، 82، 75، 73، 67اند [هاي زیادي که در این زمینه منتشر شدهتوان به کتابتر، میتوضیح کامل

 مراجعه کرد.

 مقدمه -2-1

کول، یکی در سطح مولهاي فیزدر عصر جدید فناوري نانو، براي تولید مواد جدید سودمند و بررسی پدیده

م ي یک سیستها با اجزاي سازندهباشند. این روشهاي تجزیه و تحلیل میکروسکوپی ضروري میروش

هاي ماکروسکوپی و میکروسکوپی مورد علاقه از تجزیه ها و ذرات ریز سروکار دارند. کمیتمانند مولکول

، "سازي مولکولیهاي شبیهروش"ها، یعنی وشآیند. از جمله این رو تحلیل رفتار این اجزاء به دست می
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مونت هاي ]. روش67باشند [می MD(2(و دینامیک مولکولی  1)MC(هاي مونت کارلو عبارت از روش

ینامیکی هاي دتوانایی زیادي در تجزیه و تحلیل تعادل ترمودینامیکی دارند، اما براي بررسی پدیده کارلو

براي تعادل ترمودینامیکی سودمند هستند، اما براي بررسی  مولکولیدینامیک هاي مناسب نیستند. روش

 باشند.خواص دینامیکی یک سیستم که در تعادل نیست، بهتر می

سازي رفتار ترمودینامیکی مواد در سه فاز جامد، مایع و گاز با روشی براي شبیه دینامیک مولکولی

-ترین عامل، نیرو است. در شیبهن این عوامل، مهمباشد. در بیاستفاده از نیرو، سرعت و مکان ذرات می

یکی، تابعی آید. پتانسیل کلاسکلاسیک، نیرو از پتانسیل کلاسیک به دست می دینامیک مولکولیسازي 

امیک دینسازي ها وابسته نیست. در شبیهها در اتمها است و به موقعیت الکترونها یا هستهاز مکان اتم

 ود.شز پتانسیل کلاسیکی و معادله الکترونی شرودینگر محاسبه میکوانتمی، نیرو ا مولکولی

ي رفتار ماکروسکوپی سیستم به کمک یک سازي دینامیک مولکولی، محاسبههدف اصلی در شبیه

زار ها باشد. مکانیک آماري ابکنش مکانیکی بین مولکولمدل میکروسکوپی است. مدلی که شامل برهم

 يآورد. عناصر درگیر در یک مطالعهفراهم می دینامیک مولکولیسازي هنظري مناسبی براي انجام شبی

ي مورد نظر و چگونگی ارتباط با دنیاي واقعی، از عواملی بندي مسئله، روش فرمولدینامیک مولکولی

-دسته هایی از اینگیرند. مثالمورد استفاده قرار می دینامیک مولکولیبندي مسائل هستند که در دسته

ها کوتاه برد هستند یا بلند برد؟ آیا سیستم از لحاظ گرمایی یا کنشبارتند از این که آیا برهمبندي ع

اي همکانیکی منزوي است یا تحت تأثیر محیط خارج قرار دارد؟ آیا اجزاي تشکیل دهنده سیستم، اتم

ته ت در نظر گرفهاي جفتی ذراکنشهاي پیچیده؟ آیا فقط برهمساده بدون ساختار هستند و یا مولکول

 شود؟ و غیره.اي نیز لحاظ میشود یا سهم چند ذرهمی

 کنشبرهم هايپتانسیل -2-2

1 Monte Carlo 
2 Molecular Dynamics 
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-باشد که نوع و شدت برهمسازي دینامیک مولکولی یک ماده، تابع پتانسیل میترین عامل در مدلمهم

 گوناگونی توسط محققانکند. براي مواد مختلف، توابع پتانسیل کنش بین ذرات ماده را تعیین می

ع اند. با گرفتن مشتق از تاباند که در پیوست ب به طور مختصر توضیح داده شدهتاکنون معرفی شده

آید. در پژوهش پتانسل نسبت به مکان ذره، نیروي وارد شده به آن از طرف دیگر ذرات به دست می

متفاوت مورد نیاز است. در نوع اول، سازي مواد تحت بررسی، سه نوع تابع پتانسیل حاضر، براي مدل

استفاده  1(روش اتم محاط شده) EAMکنش بین ذرات مواد فلزي از تابع پتانسیل براي توصیف برهم

از پیوست ب مراجعه شود). در نوع دوم، براي  3-باشد (به بخش بشود که پتانسیلی چندجسمی میمی

ژن و هاي نیتروي کربن و گرافن و همچنین بین اتمهاهاي کربن در نانولولهکنش بین اتمتعریف برهم

کنش رهمگردد. در نوع سوم، براي بیان بهاي نیترید بور از تابع پتانسیل ترساف استفاده میبور در نانولوله

جونز -ها، تابع پتانسیل لناردگرها در نانوکامپوریتفصل مشترك بین ذرات ماتریس فلزي و ذرات تقویت

 شود. فته میبه کار گر 12-6

 EAMتابع پتانسیل  -الف

] معرفی شد، یک تابع 69، 68[ 3و باسک 2) که توسط داو1(روش اتم محاط شده EAMپتانسیل 

 کنش بین ذرات فلزي ماتریسي حاضر براي توصیف برهمباشد که در رسالهجسمی می-پتانسیل چند

ها و جمع توابع کنش بین اتمي برهمگونهاز جمع جفت EAMشود. انرژي پتانسیل به کار گرفته می

 شود:ها تشکیل میاتم 4محاطی

  

)2-1( 𝑈𝑈total = � � 𝜑𝜑�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖�
𝑁𝑁

𝑗𝑗=𝑖𝑖+1

𝑁𝑁−1

𝑖𝑖=1

+ �𝐹𝐹(𝜌𝜌𝑖𝑖)
𝑁𝑁

𝑖𝑖=1

 

1 Embedded atom method (EAM) 
2 Daw 
3 Baskes 
4 Embedding functions 
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)2-2( 𝜌𝜌𝑖𝑖 = �𝜓𝜓�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖�
𝑁𝑁

𝑖𝑖=1

 

ي بین آنها و فاصله 𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖اتم سیستم،  𝑁𝑁کنش کننده از جفت اتم برهم 𝑗𝑗و  𝑖𝑖هاي که در آن، زیرنویس

𝜑𝜑�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖� گونه هستند. انرژي بین اتمی جفت𝐹𝐹(𝜌𝜌𝑖𝑖)  تابع پتانسیل محاطی براي اتم𝑖𝑖 دهد که را نشان می

 احساس شده توسط آن اتم بستگی دارد. 𝜌𝜌𝑖𝑖به چگالی الکترونی کل 

 تابع پتانسیل ترساف -ب

در  رهاي کربن و گرافن و همچنین بین عناصر نیتروژن و بوهاي اتمی نانولولهکنشبراي توصیف برهم

] معرفی شده است) استفاده 141، 70(که توسط ترساف [ 1هاي نیترید بور از تابع پتانسیل ترسافنانولوله

 ]: 71شود [گردد. این تابع پتانسیل به صورت زیر تعریف میمی

)2-3( 𝐸𝐸 = �𝐸𝐸𝑖𝑖
𝑖𝑖

=
1
2
�𝜑𝜑�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖�
𝑖𝑖≠𝑗𝑗

 

)2-4( 𝜑𝜑�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖� = ��𝑓𝑓𝑐𝑐�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖��𝑓𝑓𝑅𝑅�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖� + 𝑏𝑏𝑖𝑖𝑖𝑖𝑓𝑓𝐴𝐴�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖��
𝑗𝑗>1𝑖𝑖

 

به  𝑏𝑏𝑖𝑖𝑖𝑖و  𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖هاي جفتی دافعه و جاذبه هستند. به ترتیب تابع برش و پتانسیل 𝑓𝑓𝐴𝐴و   𝑓𝑓𝑐𝑐 ،𝑓𝑓𝑅𝑅که در آن، 

 شوند: هستند. این پارامترها به صورت زیر تعریف می 2و تابع ترتیب پیوند 𝑗𝑗 تا اتم 𝑖𝑖ترتیب فاصله از اتم 

)2-5( 𝑓𝑓𝑅𝑅�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖� = 𝐴𝐴 exp�−𝜆𝜆1𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖� 

)2-6( 𝑓𝑓𝐴𝐴�𝑟𝑟𝑖𝑖𝑗𝑗� = −𝐵𝐵 exp�−𝜆𝜆2𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖� 

)2-7( 𝑏𝑏𝑖𝑖𝑖𝑖 = �1 + 𝛽𝛽𝑛𝑛𝜁𝜁𝑖𝑖𝑖𝑖𝑛𝑛�
− 1
2𝑛𝑛 

)2-8( 𝜁𝜁𝑖𝑖𝑖𝑖 = � 𝑓𝑓𝑐𝑐(𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖)𝑔𝑔�𝜃𝜃𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖�
𝑘𝑘≠𝑖𝑖,𝑗𝑗

 

)2-9( 𝑔𝑔�𝜃𝜃𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖� = 1 +
𝑐𝑐2

𝑑𝑑2
−

𝑐𝑐2

�𝑑𝑑2 + �ℎ − cos𝜃𝜃𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖�
2�

 

1 Tersoff potential  
2 Bond order function 

                                                            



است. پارامترهاي موجود در این توابع، پارامترهاي  𝑖𝑖𝑖𝑖و  𝑖𝑖𝑖𝑖ي پیوند بین پیوندهاي زاویه 𝜃𝜃𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖𝑖که در آن، 

توان آنها را براي عناصر مختلف در مقالات منتشر شده توسط شوند که میپتانسیل ترساف نامیده می

 سایر محققین پیدا نمود.

 جونز-تابع پتانسیل لنارد -ج

پتانسیل  ،گیرداده قرار میسازي کامپیوتري مورد استفترین پتانسیلی که در شبیهترین و سادهمتداول

  ]:73شود [باشد که به صورت زیر تعریف میجونز می-لنارد 12-6

)2-10( 𝑈𝑈(𝑟𝑟) = 4𝜀𝜀 ��
𝜎𝜎
𝑟𝑟
�
12
− �

𝜎𝜎
𝑟𝑟
�
6
� 

اي است که در آن مقدار پتانسیل برابر فاصله 𝜎𝜎کنش کننده است. فاصله بین دو اتم برهم 𝑟𝑟که در آن، 

 ). 1-2باشد (شکل نیز مقدار حداقل پتانسیل می 𝜀𝜀صفر است. 

 
 جونز.-لنارد پتانسیل) تابع 1-2شکل (

اي هاین تابع پتانسیل در فاصله دهد.تابع پتانسیل را نشان مینوع نوعی این  نمودار )1-2( شکل

𝑟𝑟در  ،باشدي بسیار قوي میاندك داراي دافعه = 𝜎𝜎  از صفر گذشته و در ادامه با شیب بیشتري به مقدار

𝑟𝑟𝑚𝑚 ، یعنییابد. در این نقطهکاهش می 𝜀𝜀− حداقل = 21/6𝜎𝜎 ، نیروي بین دو ذره برابر صفر است. در

، نیروي بین ذرات از نوع جاذبه بوده و به تدریج با دور شدن دو ذره از یکدیگر حداقلناحیه بعد از نقطه 

فتار امروزه به عنوان مدل بسیار مهمی براي بررسی ر 6-12جونز -کند. پتانسیل لناردبه صفر میل می

هاي هاي مختلف سطح، خوشههاي مختلف نظیر جامدات، مایعات، گازها، بررسیها در سیستماتم

در پژوهش حاضر از این پتانسیل براي  .]73گیرد [هاي دوبعدي مورد استفاده قرار میمولکولی و سیستم
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و گرافن)  ي نیترید بورنانولولهي کربن، گرها (نانولولهکنش غبرپیوندي بین ذرات تقویتسازي برهممدل

 شود. و ماتریس استفاده می

 هاي اولیهموقعیت -2-3

 ت. اگرناپذیر اسهاي دینامیک مولکولی فرآیندي اجتنابات براي روشذراز  اولیهتعیین یک پیکربندي 

کربندي ا یک پیپذیر است، امسازي امکاني شبیهات در یک ناحیهذري اولیهچه تعیین تصادفی موقعیت 

ري تي مکعبی با وجوه مرکزدار، به طریق سرراستي مکعبی ساده یا یک شبکهچون یک شبکهمنظم، هم

 نهاي ممکات و دشواريپوشی نامطلوب ذرهممشکل  ذرات موقعیت قابل اجراست. تخصیص تصادفی

زاد است پوشی آي هممسئلهتقریباً از  ايهاي شبکه. تخصیصدر تحصیل کسرهاي انباشتگی بالا را دارد

مدل شبکه را براي سیستم سه بعدي  دو )2-2(شکل  توان کسرهاي انباشتگی بالا به دست آورد.و می

ي هاولیي مکعبی ساده است که اساساً براي پیکربندي مدل یک شبکه الف) 2-2(دهد. شکل نشان می

ات ذره وجود دارد، تعداد تنها یک ذر واحد سلکه در هر هاي گازي یا مایع مناسب است. چونسیستم

𝑄𝑄)ي واحد به اندازه سلموجود در یک سیستم که از تکرار  −  ،شودمرتبه در هر جهت تشکیل می (1

𝑁𝑁برابر با  = 𝑄𝑄3  است. در این حالت، مقدار ممکن𝑁𝑁  343، 216، 125، 64، 27، 8، 1از میان مقادیر ،

 . ]67[ شود، و از این قبیل انتخاب می1000، 729، 512

𝐿𝐿یک مکعب به طول ضلع  ،سازيي شبیهناحیه = 𝑄𝑄𝑄𝑄 .که در آن،  است𝑎𝑎.چگالی  ، ثابت شبکه است

𝑛𝑛به ترتیب عبارت از  𝜙𝜙𝑉𝑉و کسر حجمی  𝑛𝑛تعداد  = 𝑁𝑁/𝐿𝐿3  و𝜙𝜙𝑉𝑉 = 4𝜋𝜋(𝑑𝑑/2)3𝑁𝑁/3𝐿𝐿3  هستند. مدل

هاي متراکم است، و ب) یکی از شبکه 2-2(ي مکعبی با وجوه مرکزدار نشان داده شده در شکل شبکه

ه رذواحد، چهار  سلکه در از حالت جامد قابل اعمال است. چون اولیهبنابراین به عنوان یک پیکربندي 

𝑄𝑄)ي واحد به اندازه سلسازي با تکرار ي شبیهات در ناحیهذروجود دارد، تعداد کل  − مرتبه در هر  (1

𝑁𝑁جهت برابر با  = 4𝑄𝑄3  است. در این حالت، تعداد کل500، 256، 108، 32، 4ات از میان مقادیر ذر ،

𝑛𝑛شود. چگالی تعداد و کسر حجمی به ترتیب برابر با ، و از این قبیل انتخاب می1372، 864 = 𝑁𝑁/𝐿𝐿3 

𝜙𝜙𝑉𝑉و  = 4𝜋𝜋(𝑑𝑑/2)3𝑁𝑁/3𝐿𝐿3 تیا الذکر، ابتدهاي فوقهستند. مانند سیستم دو بعدي، براي تعیین کم
26 

 



ي شبکه محاسبه شده، و سرانجام فاصله 𝐿𝐿 و 𝑄𝑄شوند، آنگاه انتخاب می 𝜙𝜙𝑉𝑉و کسر حجمی  𝑁𝑁ات ذرتعداد 

𝑎𝑎 67[ گرددتعیین می[ . 

براي ایجاد یک  )2-2(ي شبکه نشان داده شده در شکل هاي سادهبراي سیستم گازي یا مایع، مدل

سازي به طریقی سرراست قابل اعمال است. در مقابل، در مورد سیستم جامد، انتخاب یک ي شبیهبرنامه

ات معمولاً با استفاده از خواص فیزیکی معلوم جامد انجام ذري اولیهشبکه مناسب براي پیکربندي 

 گیرد.می

                
 (ب) شبکه مکعبی با وجوه مرکزدار      (الف) شبکه مکعبی ساده                                        

 ].67) پیکربندي اولیه ذرات براي یک سیستم سه بعدي [2-2شکل (

 هاي اولیهسرعت -2-4

ي تعقیب موقعیت و سرعت آنها در طول زمان ات به واسطهدر روش دینامیک مولکولی، حرکت ذر

در  تعیین گردند. اگر سیستم مورد نظر لیهاوشود، بنابراین این عوامل باید به عنوان شرایط توصیف می

 ودشزیر بیان میبه صورت ات توسط تابع توزیع ماکسول باشد، سرعت ذر𝑇𝑇 تعادل ترمودینامیکی با دماي 

]67[: 

)2-11( 𝑓𝑓(𝐯𝐯𝑖𝑖) = �
𝑚𝑚

2𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋
�
3
2 exp {−

𝑚𝑚
2𝑘𝑘𝑘𝑘

�𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖2 + 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖2 + 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖2 �} 

𝒗𝒗𝑖𝑖ات، و ذرجرم  𝑚𝑚ثابت بولتزمن،  𝑘𝑘که در آن،  = (𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖, 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖, 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖)  بردار سرعتي هذر𝑖𝑖 که است. چون

ي خیلی کوچک در محدوده 𝑖𝑖ي هذرچگالی احتمال است، احتمال این که  توزیعتابع ، 𝑓𝑓ول ماکستوزیع 
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𝒗𝒗𝑖𝑖و  𝒗𝒗𝑖𝑖سرعت بین  + 𝑑𝑑𝒗𝒗𝑖𝑖 برابر با  ،باشد𝑓𝑓(𝒗𝒗𝑖𝑖)𝑑𝑑𝒗𝒗𝑖𝑖 توان به طریق است. مشخصات این تابع را می

به وضوح نشان  )3-2(سرعت دریافت. شکل  𝑥𝑥ي به عنوان مؤلفه 𝑓𝑓𝑥𝑥ي با بررسی تابع توزیع ترسرراست

تري  ظاهر شوند را بزرگ 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖اتی که با مؤلفه سرعت دهد که دماي بالاتر در سیستم، احتمال ذرمی

 دهد. افزایش می

 
 ].67) توزیع سرعت ذره در تعادل [3-2شکل (

تري از آن ات توجه کنیم، توضیح روشني سرعت ذرسرعت، به اندازههاي اگر به جاي مؤلفه

𝑣𝑣𝑖𝑖براي سرعت  𝜒𝜒(𝑣𝑣𝑖𝑖)تابع توزیع چگالی احتمال  مشخصات مقدور خواهد بود. =

�𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖2 + 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖2 + 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖2 �
1/2 ي هذر𝑖𝑖 به صورت زیر به دست آورد11-2ي (ي معادلهتوان به وسیلهرا می ( 

]67[: 

)2-12( 𝜒𝜒(𝑣𝑣𝑖𝑖) = 4𝜋𝜋 �
𝑚𝑚

2𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋
�
3/2

𝑣𝑣𝑖𝑖2exp � −
𝑚𝑚

2𝑘𝑘𝑘𝑘
𝑣𝑣𝑖𝑖2� 

,𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖)این معادله، نخست، با انتقال از مختصات متعامد به کروي، یعنی از  𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖, 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖)  به(𝑣𝑣𝑖𝑖 ,𝜃𝜃,𝜙𝜙)  به

,𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖,𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖�ي ي رابطهوسیله 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖� = (𝑣𝑣𝑖𝑖 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 𝜃𝜃 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐 𝜙𝜙 , 𝑣𝑣𝑖𝑖 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 𝜃𝜃 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠 𝜙𝜙 , 𝑣𝑣𝑖𝑖 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐 𝜃𝜃) و سپس، با ،

شود. انتگرالده در ول حاصل میماکسسازي توزیع ي نرمالدر معادله 𝜙𝜙و  𝜃𝜃استفاده از انتگرال نسبت به 

به عنوان تابعی  𝜒𝜒)، توزیع 4-2است. شکل ( 𝜒𝜒(𝑣𝑣𝑖𝑖)سازي بعد از این انتگرال، تابع توزیع ي نرمالمعادله

اي داراي نقطه 𝜒𝜒)، نمودار 4-2دهد. براساس شکل (یبراي چند دماي سیستم را نشان م 𝑣𝑣𝑖𝑖از سرعت ذره 
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کند. به عبارت دیگر، درصد باشد که با افزایش مقدار دما به سمت راست حرکت میبا مقدار اوج می

که مقدار اوج  𝑣𝑣𝑚𝑚𝑚𝑚کند. سرعت ذره تري هستند، با دما افزایش پیدا میذراتی که داراي سرعت بزرگ

𝑣𝑣𝑚𝑚𝑚𝑚) به صورت 12-2ي (معادلهتوان از توزیع است را می = (2𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚)1/2  به دست آورد، که

شود. این بدان معنی است که در یک سیستم، ذرات بیشتري داراي نامیده می 1"ترین سرعتمحتمل"

ترین سرعت براي یک سیستم با دماي بالاتر و جرم هستند. توجه داشته باشید که محتمل 𝑣𝑣𝑚𝑚𝑚𝑚سرعت 

 تر است. تر، بزرگکم

 
 .]67[ ه در تعادلذرتوزیع سرعت  )4-2(شکل 

توان براساس تابع سازي را میي ذرات براي شبیههاي اولیه، سرعت𝑇𝑇براي دماي سیستم معلوم 

) تعیین نمود. با شش عدد تصادفی یکنواخت، 12-2ي (معادله) یا 11-2ي (چگالی احتمال در معادله

𝑅𝑅1 ،𝑅𝑅2،. . . ، 𝑅𝑅6ههاي ، مؤلفهي سرعت اولی(𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖, 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖, 𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖) ي هذر𝑖𝑖 توان به شکل زیر تعیین نمودرا می 

]67[: 

)2-13( 

𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖 = (−2
𝑘𝑘𝑘𝑘
𝑚𝑚
𝑙𝑙𝑙𝑙𝑅𝑅1)1/2 cos(2𝜋𝜋𝑅𝑅2)

𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖 = (−2
𝑘𝑘𝑘𝑘
𝑚𝑚
𝑙𝑙𝑙𝑙𝑅𝑅3)1/2 cos(2𝜋𝜋𝑅𝑅4)

𝑣𝑣𝑖𝑖𝑖𝑖 = (−2
𝑘𝑘𝑘𝑘
𝑚𝑚
𝑙𝑙𝑙𝑙𝑅𝑅5)1/2 cos(2𝜋𝜋𝑅𝑅6)⎭

⎪
⎬

⎪
⎫

 

 براي تولید سرعت ذرات، هر ذره به یک سري جدید، یعنی مختلف از اعداد تصادفی احتیاج دارد. 

1 Most probable velocity 
                                                            



ود شآیند، ارزیابی میالذکر به دست میات، که با روش فوقذري اولیهدمایی که با استفاده از سرعت 

یک  رو، درد. از اینبخش نباشاما ممکن است لزوماً رضایت با دماي مطلوب سیستم برابر است؛ تقریباً

 ي اصلی، معمولاً یک رهیافت موازنه ضروري است.سازي واقعی قبل از شروع حلقهي شبیهبرنامه

 شرایط مرزي تناوبی -2-5

ذره، هرگز لازم  6 ×2310ي یک مول، متشکل از حدوداً اي از مرتبهخوشبختانه، یک سیستم با اندازه

ارگیري کولکولی براي تعادل ترمودینامیکی بررسی شود. بههاي مسازينیست که مستقیماً در شبیه

سازد که تنها یک سیستم نسبتاً شود، ما را قادر میشرط مرزي تناوبی، که در ادامه توضیح داده می

هاي تجربی ذره را، به منظور تحصیل چنان نتایج معقولی که داده 10000تا  100کوچک شامل حدوداً 

) به طور شماتیک، مفهوم شرط مرزي تناوبی 5-2نماید، بررسی نماییم. شکل ( متناظر را با دقت توصیف

 يدهد. مربع مرکزي یک ناحیهکروي را نشان می-براي یک سیستم دوبعدي متشکل از ذرات استوانه

-یهي شبسازي مجازي هستند، که با تکرار جعبههاي شبیههاي پیرامون، جعبهسازي است و مربعشبیه

) نشان داده شده است، مبدأ سیستم مختصات 5-2طور که در شکل (شوند. همانساخته میسازي اصلی 

𝑥𝑥𝑥𝑥 هاي سازي در جهتي شبیهشود، و ابعاد ناحیهسازي فرض میي شبیهدر مرکز ناحیه𝑥𝑥  و𝑦𝑦  به

وري است: شوند. در بررسی شرط مرزي تناوبی، انجام دو اقدام ویژه ضرنشان داده می 𝐿𝐿𝑦𝑦و  𝐿𝐿𝑥𝑥ترتیب با 

هاي ي انرژيگذرند؛ و دوم، محاسبهسازي میي شبیهاول، بررسی ذراتی که از سطوح مرزي ناحیه

 ].67سازي تکرار شده [هاي شبیهکنش یا نیروها با ذرات مجازي موجود در جعبهبرهم

و  کنداي که از سطح مرزي چپ عبور میهذر، است نشان داده شده )5-2(طور که در شکل همان

توان با استفاده از زبان فرترن به ي مجازي راست وارد شود. این رفتار را میباید از جعبه ،شودخارج می

 :]67[ صورت زیر بیان نمود

IF (RXI.GE.LX/2.D0) THEN 
 RXI=RXI-LX 
ELSE IF (RXI.LT.-LX/2.D0) THEN 
 RXI=RXI+LX 
END IF 
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رود یک ذره دیگر از سمت مخالف سازي بیرون میاي از جعبه شبیهه) شرایط مرزي تناوبی. وقتی که ذر5-2شکل (

ي واقعی و مجازي کنش ذرات در محدوه برش، هر دو همسایهگردد. در محاسبه برهموارد جعبه شده و جایگزین آن می

 ].74آیند [به حساب می

ي یک سطري بارت سادهتوان جملات فوق را به صورت یک عمی DNINTبا استفاده از تابع گرد کردن 

 به شکل زیر بیان نمود:

RXI=RXI-DNINT(RXI/LX)*LX 
 

انجام  𝑧𝑧و  𝑦𝑦هاي شود. عمل مشابهی را باید براي جهتنشان داده می (RXI, RYI)با  𝑖𝑖ي موقعیت ذره

 داد. 

ي شود، یک ذره، محاسبه می𝑗𝑗ي با ذرات دیگر، مثلاً ذره 𝑖𝑖ي کنش یا نیروي ذرهوقتی که انرژي برهم

اي انجام شود هاي واقعی و مجازي انتخاب شود. این کار ممکن است به گونهباید در میان ذره 𝑗𝑗مناسب 

زبان فرترن به صورت توان با استفاده از را می عملاین کمینه باشد.  𝑗𝑗ي و ذره 𝑖𝑖ي ي بین ذرهکه فاصله

 :]67زیر بیان کرد [

IF (RXIJ.GT.LX/2.D0) THEN 
 RXIJ=RXIJ-LX 
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ELSE IF (RXIJ.LT.-LX/2.D0) THEN 
 RXIJ=RXIJ+LX 
END IF 

 
زیر جایگزین ي یک سطري عبارت سادهتوان با عبارات فوق را می DNINTتابع گرد کردن با استفاده از 

 :نمود

RXIJ=RXIJ-DNINT(RXIJ/LX)*LX 
 

کند. عمل مشابهی را بیان می 𝑗𝑗ي نسبت به ذره 𝑖𝑖ي ، موقعیت نسبی ذرهRXIJ=RXI-RXJ که در آن

 نیز انجام داد.  𝑧𝑧و  𝑦𝑦هاي را باید براي جهت

 کاهش زمان محاسبه: فاصله برش -2-6

هاي ي انرژيسازي این است که یک محدودیت مؤثر در محاسبهیک مفهوم مهم در متدلوژي شبیه

شود. معمولاً در سازي منجر میاي در زمان شبیهالعادهکنش یا نیروهاي بین ذرات به کاهش خارقبرهم

گونه هاي جفتکنشرا به صورت مجموع برهم 𝑈𝑈سازي دینامیک مولکولی پتانسیل بین اتمی انجام شبیه

𝑈𝑈(𝑟𝑟1, … , 𝑟𝑟𝑁𝑁) = ∑∑ 𝑢𝑢(𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖)𝑖𝑖≠𝑗𝑗 گیرند. در این رابطه در نظر می𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖  اتفاصله بین ذر𝑖𝑖  و𝑗𝑗  و𝑢𝑢(𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖) 

اشد. بنسیل نیروي مرکزي بوده و تابعی از فاصله بین دو ذره میکنش جفتی است که پتاپتانسیل برهم

𝑁𝑁(𝑁𝑁در سیستم شامل اتم یا مولکول، جمع دوگانه در رابطه فوق، جمع روي  − کنش جفت برهم 2/(1

-گیري شوند، تعداد این نمونهسازي نمونههاي جفت در طول شبیهکنشباشد. بنابراین، اگر همه برهممی

ها افزایش یابد، یعنی کنش بین اتمیابد. لذا اگر محدوده مجاز برهمها افزایش مید اتمها با مجذور تعدا

𝑟𝑟به  𝑟𝑟از  + ∆𝑟𝑟 هاي نمونه به صورت کنشبرسد، تعداد برهم𝑟𝑟2 یعنی:73یابد [افزایش می .[ 

𝑁𝑁(𝑟𝑟,∆𝑟𝑟) ≈ 𝜌𝜌𝜌𝜌(𝑟𝑟,∆𝑟𝑟) ≈ 4𝜋𝜋𝑟𝑟2∆𝑟𝑟 

حجم  𝑉𝑉(𝑟𝑟,∆𝑟𝑟)و  𝑟𝑟∆و ضخامت  𝑟𝑟ي کروي به شعاع ها در لایهتعداد اتم 𝑁𝑁(𝑟𝑟,∆𝑟𝑟)چگالی تعداد،  𝜌𝜌که 

ه سرعت هاي بین مولکولی ببرد با افزایش فاصلههاي جفتی کوتاهباشند. از طرف دیگر، پتانسیللایه می

به  𝜎𝜎 5/2هاي بیشتر از جونز در فاصله-کنند. براي مثال، پتانسیل لناردکاهش یافته و به صفر میل می

 𝜎𝜎 5/2تر از هاي بزرگهاي جفتی در فاصلهکنشتوان از برهمشود. لذا مییسرعت به صفر نزدیک م
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دهند. فاصله برش، نمایش می 𝑟𝑟𝑐𝑐نامند و با می 1را  فاصله (شعاع) برش 𝜎𝜎 5/2نظر کرد. فاصله صرف

-بینند. در مورد پتانسیل لنارداي است که در فواصل بیشتر از آن، جفت ذرات یکدیگر را نمیفاصله

کنش بین دو ذره به صورت زیر ونز، با اعمال فاصله برش تابع این پتانسیل و نیروي ناشی از برهمج

 گردند:تعریف می

)2-14( 𝑈𝑈(𝑟𝑟) = �4𝜀𝜀 ��
𝜎𝜎
𝑟𝑟
�
12
− �

𝜎𝜎
𝑟𝑟
�
6
�            𝑟𝑟 ≤ 𝑟𝑟𝑐𝑐

0                                            𝑟𝑟 > 𝑟𝑟𝑐𝑐
 

 و

)2-15( 𝐹𝐹(𝑟𝑟) = −
𝑑𝑑𝑑𝑑(𝑟𝑟)
𝑑𝑑𝑑𝑑

= �
24𝜀𝜀
σ

�2 �
𝜎𝜎
𝑟𝑟
�
13
− �

𝜎𝜎
𝑟𝑟
�
7
�            𝑟𝑟 ≤ 𝑟𝑟𝑐𝑐

0                                                  𝑟𝑟 > 𝑟𝑟𝑐𝑐
 

 باشند. ي بین دو ذره میفاصله 𝑟𝑟شعاع برش و  𝑟𝑟𝑐𝑐پارامترهاي ثابت تابع پتانسیل،  𝜀𝜀و  𝜎𝜎که در آن، 

 اثرات قطع کردن پتانسیل

از خواصی نظیر انرژي داخلی و فشار را که به  بخشیسازي شبیه ،𝑟𝑟𝑐𝑐به خاطر قطع شدن پتانسیل در 

هاي نشکسازي باید براي برهمکند. نتایج شبیهمحاسبه می ،طور مستقیم به پتانسیل وابسته هستند

𝑟𝑟بلندبرد  > 𝑟𝑟𝑐𝑐 هرگاه 73شوند [نظر میتصحیح شوند، چون که این نقاط در طول اجراي برنامه صرف .[

اعمال  𝑗𝑗و  𝑖𝑖هاي هاي کوچکی روي اتمباشد، ضربه 𝑟𝑟𝑐𝑐بیشتر از  𝑗𝑗و  𝑖𝑖هاي بین اتم 𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖فاصله جدایی 

است. در نتیجه انرژي کل ثابت نیست و افت و خیزهاي در انرژي  𝑟𝑟𝑐𝑐شوند که ناشی از قطع نیرو در می

گردد. این افت و خیزها اثر کمی بر خواص تعادلی دارند و البته براي کم کردن اثرات این مشاهده می

سازي را افزایش داد. لیکن در این صورت زمان لازم براي اجراي برنامه شبیه 𝑟𝑟𝑐𝑐توان افت و خیزها می

 یابد.سیستم افزایش می

 سازي دینامیک مولکولیکنترل دما و فشار در شبیه -2-7

1 cutoff distance 
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لات گیري معادشود، یکی از معیارهاي سنجش دقت انتگرالوقتی که تنظیم دما در سیستم انجام نمی

سازي بیهشود شحرکت ذرات این است که انرژي سیستم پایسته بماند. به زبان ترمودینامیک، گفته می

) و 𝑉𝑉)، حجم (𝑁𝑁انجام شده است. به عبارت دیگر، تعداد ذرات ( 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁یا  1در آنسامبل میکروکانونی

رین تانونی، سادهسازي دینامیک مولکولی در آنسامبل میکروک) ثابت هستند. شبیه𝐸𝐸انرژي سیستم (

ربی ها به طریق تجسازي ما تقلید شرایطی است که در آن سیستمسازي است؛ اما، اگر هدف شبیهشبیه

ترین نیست. مخصوصاً، معمول این است که شوند؛ آنسامبل میکروکانونی لزوماً مناسببررسی می

هاي باشند. آنسامبل محیط ثابت ها تحت شرایطی انجام شوند که در آن دما و یا فشارآزمایش

، آنسامبل دما 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁ترمودینامیکی که مطابق با چنین شرایطی هستند به ترتیب آنسامبل کانونی یا 

و  𝑇𝑇 ،𝑃𝑃] که در آنها 75هستند [ 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁آنتالپی ثابت یا -، و آنسامبل فشار ثابت𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁فشارثابت یا -ثابت

𝐻𝐻 ها و توضیحات مربوطه در بخش الفبه ترتیب نمادهاي دما، فشار و آنتالپی هستند. انواع آنسامبل-

 از پیوست الف آمده است. 3

سازي کنیم در حقیقت ایزوله نیست، خواهیم شبیهدیدگاه اساسی این است که سیستمی که می

سازي تحت آنسامبل میکروکانونی، شده است. در شبیه کنش دارد یا جفتبلکه با یک حمام خارجی برهم

شدگی با یک سیستم خارجی به این معنی است که انرژي کند. جفتماند و دما تغییر میانرژي ثابت می

ه به کند. این انتقال انرژي است کتوان به سیستم یا از آن منتقل شود و بنابراین انرژي آن تغییر میمی

 بندي شود.به طرز صحیحی باید فرمول دهد کهالگوریتم اجازه کنترل دما را می

شدگی، عبارت زیر را براي معادله ] براي صورت بخشیدن به این جفت76و همکارانش [ 2برندسن

 ، پیشنهاد نمودند:𝑽𝑽ها، حرکت مربوط به سرعت اتم

)2-16( 𝑽̇𝑽 = 𝑴𝑴−1𝑭𝑭 +
1

2𝜏𝜏𝑇𝑇
�
𝑇𝑇𝐵𝐵
𝒯𝒯
− 1�𝑽𝑽 

1 Microcanonical 
2 Berendsen 
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ثابت  𝜏𝜏𝑇𝑇اي سیستم، دماي لحظه 𝒯𝒯دماي مرجع، که دماي حمام گرمایی خارجی است،  𝑇𝑇𝐵𝐵که در آن، 

ي اضافی نیروي وارد شده به ذرات هستند. این جمله 𝑭𝑭جرم ذرات و  𝑴𝑴شدگی (با واحد زمان)، جفت

کند. وقتی که دماي واقعی که به معادلات حرکت اضافه شده است، مانند یک نیروي اصطکاك عمل می

ود ها میرا ششود حرکت اتمتر است، نیرو منفی است. این نیرو باعث میستم از دماي مطلوب بزرگسی

ا افتد، زیرو انرژي جنبشی و در نتیجه دما کاهش یابد. اگر دما کمتر باشد، عکس این عمل اتفاق می

شدگی جفت ، شدت𝜏𝜏𝑇𝑇شدگی، شود. ثابت جفتنیروي اصطکاك مثبت است و انرژي به سیستم داده می

شدگی ضعیف است و دماي سیستم به ، جفت𝜏𝜏𝑇𝑇کند. براي مقادیر بزرگ با حمام گرمایی را تعیین می

تر است و دینامیک شدگی قويشود. براي مقادیر کوچک، جفتآهستگی به سمت دماي حمام رانده می

 کند. تر تغییر میسیستم سریع

دما است. فرق اصلی این است که کنترل فشار از اصول مربوط به کنترل فشار مشابه اصول کنترل 

کند. معادلات حرکت ، عمل می𝑉𝑉طریق اصلاح معادله حرکت مربوط به مختصات و حجم سیستم، 

 ] پیشنهاد شد عبارتند از:76و همکارانش [ 1کنترل فشار که توسط برندسن

)2-17( 
𝑹̇𝑹 = 𝑽𝑽 −

𝛽𝛽
3𝜏𝜏𝑃𝑃

(𝑃𝑃𝐵𝐵 − 𝒫𝒫)𝑹𝑹 

𝑉̇𝑉 = −
𝛽𝛽
𝜏𝜏𝑃𝑃

(𝑃𝑃𝐵𝐵 − 𝒫𝒫)V 

دماي سیستم پذیري همتراکم 𝛽𝛽باشند. پارامترهاي اي میفشار لحظه 𝒫𝒫فشار مرجع و  𝑃𝑃𝐵𝐵که در آن، 

باشد. شدگی فشار است که واحد آن زمان میثابت جفت 𝜏𝜏𝑃𝑃باشد و است که واحد آن عکس فشار می

𝛽𝛽نسبت این دو پارامتر، 
𝜏𝜏𝑃𝑃

. ندکخارجی را تعیین می حمام فشارشدگی سیستم به ، است که اندازه جفت

شود؛ در حالی که اگر فشار واقعی اگر فشار واقعی از فشار مطلوب کمتر باشد، سیستم منقبض می

مود اي تعریف نتوان مشابه با دماي لحظهاي را میشود. فشار لحظهتر باشد، سیستم منبسط میبزرگ

 اي است:، متوسط فشار لحظه𝑃𝑃]. بنابراین، فشار ترمودینامیکی، 75[

1 Berendsen 
                                                            



)2-18( P = 〈𝒫𝒫〉 

 ، در آنسامبل کانونی به صورت زیر است:𝑃𝑃عبارت مربوط به فشار ترمودینامیکی، 

)2-19( P = −�
𝜕𝜕ℱ
𝜕𝜕𝜕𝜕

�
𝑇𝑇

 

) معادل است با 19-2ي (توان نشان که معادلهباشند. میحجم می 𝑉𝑉انرژي آزاد هلمولتز و  ℱکه در آن 

]75:[ 

)2-20( P =
1

3𝑉𝑉
〈2𝐾𝐾 + 𝑊𝑊〉 

 𝑈𝑈به ترتیب انرژي جنبشی و ویریال سیستم هستند. دومی با مشتق انرژي پتانسیل  𝑊𝑊و  𝐾𝐾که در آن، 

 نسبت به حجم متناسب است:

)2-21( 𝑊𝑊 = −3𝑉𝑉
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕

 

راي تري بهاي روشنهاي جفتی) عبارتکنشهاي خاصی از انرژي پتانسیل (مانند برهمالبته براي شکل

تنها براي سیستم ایزوتروپیک درست است که در آن فشار هاي بالا توان به دست آورد. فرمولویریال می

کند. در حالت کلی سیستم غیرایزوتروپیک، فشار به صورت ها به طور یکسان عمل میدر همه جهت

شود. شکل مؤلفه دارد گاهی با عنوان تانسور تنش شناخته می 9شود. این تانسور که تانسور نوشته می

 آن به صورت زیر است:

)2-22( 𝜎𝜎 = �
𝜎𝜎𝑥𝑥𝑥𝑥 𝜎𝜎𝑥𝑥𝑥𝑥 𝜎𝜎𝑥𝑥𝑥𝑥
𝜎𝜎𝑦𝑦𝑦𝑦 𝜎𝜎𝑦𝑦𝑦𝑦 𝜎𝜎𝑦𝑦𝑦𝑦
𝜎𝜎𝑧𝑧𝑧𝑧 𝜎𝜎𝑧𝑧𝑧𝑧 𝜎𝜎𝑧𝑧𝑧𝑧

� 

 هاي قطر اصلی) تانسور تنش است: (مجموع درایه traceفشار در حالت ایزوتروپیک برابر با یک سوم 

)2-23( 𝒫𝒫 =
1
3
�𝜎𝜎𝑥𝑥𝑥𝑥 + 𝜎𝜎𝑦𝑦𝑦𝑦 + 𝜎𝜎𝑧𝑧𝑧𝑧� 
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 1ا توسط نوزابتد سازي دینامیک مولکولی، تکنیکیثابت براي شبیه-در راستاي ایجاد یک الگوریتم دما

] توسعه داده 79[ 5و توکرمن 4، کلین3] و توسط مارتین78[ 2] پیشنهاد شد و سپس توسط هوور77[

گر حمام شد. اساس روش این است که یک درجه آزادي با ترموستات اضافی درست شود که نمایان

و یک ممان متناظر با ، 𝜂𝜂هوور، تنها یک مختصه حمام، -گرمایی خارجی باشد. در الگوریتم اصلی نوز

هاي اتمی وجود دارد. معادلات حرکت اصلاح شده براي سیستم ، اضافه بر مختصات و ممان𝑝𝑝𝜂𝜂آن، 

 ]:75ترکیب یا توسعه یافته به صورت زیر هستند [

)2-24( 𝑹̇𝑹 = 𝑴𝑴−1𝑷𝑷 

)2-25( 𝑷̇𝑷 = 𝑭𝑭(𝑹𝑹) −
𝑝𝑝𝜂𝜂
𝑄𝑄𝜂𝜂

𝑷𝑷 

)2-26( 𝜂̇𝜂 =
𝑝𝑝𝜂𝜂
𝑄𝑄𝜂𝜂

 

)2-27( 𝑝̇𝑝𝜂𝜂 = 𝑷𝑷𝑇𝑇𝑴𝑴−1𝑷𝑷 − 𝑁𝑁df𝑘𝑘B𝑇𝑇  

-جرم ترموستات است که اندازه جفت 𝑄𝑄𝜂𝜂تعداد درجات آزادي مختصات است. پارامتر  𝑁𝑁𝑑𝑑𝑑𝑑که در آن، 

) مانند یک ضریب 25-2ي (، در معادله𝑝𝑝𝜂𝜂کند. از نظر فیزیکی، متغیر ممان، شدگی را تعیین می

منفی  وقتی شود، وکند. وقتی که مقدار آن صفر است، انرژي جنبشی سیستم میرا میاصطکاك عمل می

شود که سمت راست ) تعیین می27-2ي (توسط معادله 𝑝𝑝𝜂𝜂یابد. مقدار است، انرژي جنبشی افزایش می

ل ها کنترآن متناسب با اختلاف بین دماي واقعی و دماي مطلوب است. مشاهده شد که در بعضی حالت

 ها،معرفی زنجیره ترموستات ]، با79دما ضعیف یا ناکافی است. این موضوع باعث شد مارتین و همکاران [

 ]:75اضافه نمودن درجات آزادي دما را پیشنهاد کنند. معادلات آنها به صورت زیر است [

)2-28( 𝑹̇𝑹 = 𝑴𝑴−1𝑷𝑷 

1 Nosé 
2 Hoover 
3 Martyna 
4 Klein 
5 Tuckerman 
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)2-29( 𝑷̇𝑷 = 𝑭𝑭(𝑹𝑹) −
𝑝𝑝𝜂𝜂1
𝑄𝑄𝜂𝜂1

𝑷𝑷 

)2-30( 𝜂̇𝜂𝑖𝑖 =
𝑝𝑝𝜂𝜂𝑖𝑖
𝑄𝑄𝜂𝜂𝑖𝑖

     ∀   𝑖𝑖 = 1, … ,𝑀𝑀 

)2-31( 𝑝̇𝑝𝜂𝜂1 = 𝑷𝑷𝑇𝑇𝑴𝑴−1𝑷𝑷 − 𝑁𝑁df𝑘𝑘B𝑇𝑇 − 𝑝𝑝𝜂𝜂1
𝑝𝑝𝜂𝜂2
𝑄𝑄𝜂𝜂2

  

)2-32( 
𝑝̇𝑝𝜂𝜂𝑗𝑗 =

𝑝𝑝𝜂𝜂𝑗𝑗−1
2

𝑄𝑄𝜂𝜂𝑗𝑗−1
− 𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 − 𝑝𝑝𝜂𝜂𝑗𝑗

𝑝𝑝𝜂𝜂𝑗𝑗+1
𝑄𝑄𝜂𝜂𝑗𝑗+1

     ∀   𝑗𝑗 = 1, … ,𝑀𝑀 − 1 

)2-33( 
𝑝̇𝑝𝜂𝜂𝑀𝑀 =

𝑝𝑝𝜂𝜂𝑀𝑀−1
2

𝑄𝑄𝜂𝜂𝑀𝑀−1

− 𝑘𝑘𝐵𝐵𝑇𝑇 

د. دهنها حجم سیستم را تغییر میها است. در کنترل فشار، همه روشتعداد کل ترموستات 𝑀𝑀که در آن، 

سازي را به عنوان است که حجم جعبه شبیه 1الگوریتم اندرسنهاي کنترل فشار، یکی از الگوریتم

 ]:75متغیري دینامیکی اضافی معرفی نمود. معادلات او عبارتند از [

)2-34( 𝑹̇𝑹 = 𝑴𝑴−1𝑷𝑷 +
1
3
𝑉̇𝑉
𝑉𝑉
𝑹𝑹 

)2-35( 
𝑷̇𝑷 = 𝑭𝑭(𝑹𝑹) −

1
3
𝑉̇𝑉
𝑉𝑉
𝑷𝑷 

)2-36( 𝑉̈𝑉 =
1
𝑊𝑊

(𝒫𝒫 − 𝑃𝑃𝐵𝐵) 

حجم یا درجه آزادي باروستات است که واحد آن جرم بر توان چهارم طول است.  "جرم" 𝑊𝑊که در آن، 

 ، پایسته است و عبارت است از:𝐻𝐻𝐴𝐴هامیلتونی متناظر با این سیستم از معادلات، 

)2-37( 𝐻𝐻A = H +
1
2

WV̇2 + PBV 

کند. تولید می) 𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁انتالپی (هم-فشاراندرسن نشان داد که این معادلات مسیري متناطر با آنسامبل هم

را بتوان  𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁𝑁بعداً، هوور آنها را با اضافه نمودن متغیرهاي ترموستات اصلاح کرد به طوري که آنسامبل 

 ].75ها توسط مارتین و همکارانش پیشنهاد شده است [ساخت. اصلاحات بیشتري در این الگوریتم

1 Andersen 
                                                            



 ي حرکت و الگوریتم دینامیک مولکولیمعادله -2-8

را به  باشد که آنهاي فیزیکی تعادلی و غیرتعادلی قابل اعمال میبراي پدیده ولکولیدینامیک مروش 

اي هسازي بسیاري از پدیدهتوان جهت شبیهسازد به طوري که میابزار محاسباتی قدرتمندي تبدیل می

ز معادلات ا سازي دینامیک مولکولیفیزیکی، البته اگر توان محاسباتی کافی باشد، به کار گرفت. در شبیه

تعداد  گردد. از آنجا کهکلاسیک نیوتن براي تعیین و دنبال نمودن حرکت ذرات یک سیستم استفاه می

کنش وجود دارد، براي تعیین مشخصات سازي زیاد بوده و بین آنها برهمذرات سیستم تحت شبیه

-یستمیوتر بیشتر باشد سباشیم. هرچه توان محاسباتی کامپحرکتی آن ملزم به استفاده از کامپیوتر می

 سازي کرد. توان شبیههاي بزرگی را می

در روش دینامیک مولکولی موقعیت مکانی و زمانی و همچنین سرعت هر ذره بر اساس قانون دوم 

آیند. در هر گام زمانی از فرآیند گیري عددي به دست مینیوتن با استفاده از یک الگوریتم انتگرال

ري از تابع پتانسیل تعریف شده، نیروي اعمال شده بر هر ذره و در نتیجه شتاب گیسازي، با مشتقشبیه

و نیرویی که  𝑚𝑚𝑖𝑖ام با 𝑖𝑖ي آید. اگر جرم ذرهگردد و سپس سرعت و مکان آن به دست میآن محاسبه می

حرکت یک  نشان داده شوند، آنگاه 𝒇𝒇𝑖𝑖شود با ام وارد می𝑖𝑖ي توسط ذرات پیرامون و میدان خارجی به ذره

 ]:67گردد [ي حرکت نیوتن توصیف میي معادلهذره به وسیله

𝑚𝑚𝑖𝑖
𝑑𝑑2𝒓𝒓𝑖𝑖
𝑑𝑑𝑡𝑡2

= 𝒇𝒇𝑖𝑖   )2-38( 

دسته معادلات مشابه وجود خواهد داشت و  𝑁𝑁 ذره تشکیل شده باشد، 𝑁𝑁در صورتی که یک سیستم از 

 گذارند. براياثر میکنند روي یکدیگر ها عمل میي نیروهایی که بین آنمولکول به واسطه 𝑁𝑁حرکت 

ي جبري تبدیل گردد. ) توسط کامپیوتر، لازم است که به یک معادله38-2ي دیفرانسیل (حلّ معادله

ي دوم را باید با استفاده از بسط سري تیلور به صورت یک عبارت ي دیفرانسیل مرتبهبدین منظور، جمله

 ]: 67جبري بیان کرد [

𝑥𝑥(𝑡𝑡 + ℎ) = 𝑥𝑥(𝑡𝑡) + ℎ 𝑑𝑑𝑑𝑑(𝑡𝑡)
𝑑𝑑𝑑𝑑

+ 1
2!
ℎ2 𝑑𝑑

2𝑥𝑥(𝑡𝑡)
𝑑𝑑𝑡𝑡2

+ 1
3!
ℎ3 𝑑𝑑

3𝑥𝑥(𝑡𝑡)
𝑑𝑑𝑡𝑡3

+ ⋯  )2-39( 
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𝑡𝑡در زمان  𝑥𝑥بر اساس این معادله،  + ℎ توان به صورت مجموع خود را می𝑥𝑥 ،دیفرانسیل مرتبه اول ،

به طرزي  𝑥𝑥نوشت. در صورتی که  ،هر جمله آن در مقدار ثابتی با ضربدیفرانسیل مرتبه دوم و غیره، 

توان می ℎي زمانی ي کافی کوچک از فاصلهبراي مقادیر به اندازهگیر نسبت به زمان تغییر نکند، چشم

 هاي مرتبه اول و دومدر صورتی که دیفرانسیل نظر کرد.هاي دیفرانسیلی مرتبه بالاتر صرفاز جمله

و  هاي دیفرانسیل مرتبه سومموقعیت را به ترتیب برابر با سرعت و شتاب در نظر بگیریم، حذف جمله

 شود:ي زیر منجر می) به معادله39-2ي (دلهبالاتر در معا

𝒓𝒓𝑖𝑖(𝑡𝑡 + ℎ) = 𝒓𝒓𝑖𝑖(𝑡𝑡) + ℎ𝒗𝒗𝑖𝑖(𝑡𝑡) + ℎ2

2𝑚𝑚𝑖𝑖
𝒇𝒇𝑖𝑖(𝑡𝑡)  )2-40( 

شود. ي سرعت در سمت راست ظاهر میکند، اما جملهها را تعیین میاین معادله، موقعیت مولکول

ا شتاب برابر باي دیگر براي تعیین سرعت ضروري است. دیفرانسیل مرتبه اول سرعت بنابراین معادله

 باشد:می

𝒗𝒗𝑖𝑖(𝑡𝑡 + ℎ) = 𝒗𝒗𝑖𝑖(𝑡𝑡) + ℎ
𝑚𝑚𝑖𝑖
𝒇𝒇𝑖𝑖(𝑡𝑡)  )2-41( 

آید ي زیر به دست می)، معادله41-2ي (ي نیرو در معادلهبه منظور بهبود دقت، با اصلاح جزئی جمله

]67:[ 

𝒗𝒗𝑖𝑖(𝑡𝑡 + ℎ) = 𝒗𝒗𝑖𝑖(𝑡𝑡) + ℎ
2𝑚𝑚𝑖𝑖

�𝒇𝒇𝑖𝑖(𝑡𝑡) + 𝒇𝒇𝑖𝑖(𝑡𝑡 + ℎ)�  )2-42( 

 1"روش سرعت ورلت"ها را حرکت مولکول ) براي تعیین41-2) و (40-2هاي (رهیافت اعمال معادله

در  .]67[ گیري بهتر استسازي به طرز چشمنامند. روش سرعت ورلت از نظر پایداري و دقت شبیهمی

هاي مدل استفاده ي حاضر از این روش براي تعیین حرکت سیستمهاي انجام شده در رسالهسازيشبیه

با استفاده از روش سرعت ورلت به شرح زیر  مولکولیدینامیک سازي گردد. مراحل انجام شبیهمی

 باشند:می

 ي ذرات.ي همهتعیین موقعیت و سرعت اولیه -1 

1 Velocity Verlet method 
                                                            



 نند.کي نیروهایی که بر ذرات عمل میبا استفاده از تابع پتانسیل مورد استفاده، محاسبه -2

 ).40-2ي (ي ذرات در گام زمانی بعدي توسط معادلهارزیابی موقعیت همه -3

 ).42-2ي (توسط معادله ي ذرات در گام زمانی بعديارزیابی سرعت همه -4

 تکرار فرآیند بالا از گام دوم. -5

محاسبه  ℎي زمانی ها در هر فاصلهها و سرعت، موقعیتدینامیک مولکولیسازي در فرآیند بالا، در شبیه

 شوند.می

 مولکولیسازي دینامیک ي تنش در شبیهمحاسبه -2-9

هاي تانسور تنش ویریال براي سیستمی از گردد. مؤلفهي تنش استفاده میاز تنش ویریال براي محاسبه

 ]:200شود [ها به صورت زیر تعریف میاتم

𝜎𝜎𝛼𝛼𝛼𝛼 =
1
𝑉𝑉
�−�𝑚𝑚𝑖𝑖𝑣𝑣𝑖𝑖𝛼𝛼𝑣𝑣𝑖𝑖

𝛽𝛽

𝑖𝑖

+
1
2
��𝐹𝐹𝑖𝑖𝑖𝑖𝛼𝛼𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖

𝛽𝛽

𝑗𝑗≠𝑖𝑖𝑖𝑖

� )2-43( 

ي فاصله 𝑗𝑗 ،𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖و  𝑖𝑖هاي نیروي بین اتم 𝑖𝑖 ،𝐹𝐹𝑖𝑖𝑖𝑖ي جرم و سرعت ذره 𝑣𝑣𝑖𝑖و  𝑚𝑚𝑖𝑖حجم سیستم،  𝑉𝑉که در آن، 

توان به صورت زیر ) را می43-2ي (باشند. معادلههاي مختصات کارتزین میمؤلفه 𝛽𝛽و  𝛼𝛼بین آنها و 

 نوشت: 

𝜎𝜎𝛼𝛼𝛼𝛼 =
1
𝑉𝑉
�𝑉𝑉𝑖𝑖𝜎𝜎𝑖𝑖

𝛼𝛼𝛼𝛼

𝑖𝑖

 )2-44( 

 که در آن،

𝜎𝜎𝑖𝑖
𝛼𝛼𝛼𝛼 =

1
𝑉𝑉𝑖𝑖
�−𝑚𝑚𝑖𝑖𝑣𝑣𝑖𝑖𝛼𝛼𝑣𝑣𝑖𝑖

𝛽𝛽 +
1
2
�𝐹𝐹𝑖𝑖𝑖𝑖𝛼𝛼𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖

𝛽𝛽

𝑗𝑗≠𝑖𝑖

� )2-45( 

 و

�𝑉𝑉𝑖𝑖
𝑖𝑖

= 𝑉𝑉 
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 𝑉𝑉𝑖𝑖شود، که در آن، استفاده می 𝑖𝑖) براي تعریف تنش در سطح اتمی متناظر با اتم 45-2ي (از معادله

ي باشد. جمله) ناشی از ارتعاش حرارتی ذرات می43-2ي (ي اول معادلهاست. جمله 𝑖𝑖حجم مؤثر اتم 

 باشد.اتمی می) ناشی از نیروهاي بین 43-2ي (دوم سمت راست معادله
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 فصل سوم  

لوري ب فلزي هاينانوکامپوزیت نانوفلزات بلوري و مکانیکی رفتار تحلیل

 شده تقویت

 

 

 

 مقدمه -3-1

اي بوده و کاربردهاي وسیعی فلزات بلوري به دلیل خواص مکانیکی خوبی که دارند داراي اهمیت ویژه

ا، هاند. از طرفی، براي بهبود هر چه بیشتر خواص مکانیکی آناختصاص دادهرا در صنایع مختلف به خود 

. ها را بهتر سازندها، خواص آنتر مانند نانولولهاند تا با ترکیب با موادي قويمحققان همواره تلاش کرده

واد ز ماز طرف دیگر، با پیشرفت روزافزون نانوفناوري، خواص فلزات در مقیاس نانو هم به عنوان یکی ا

مورد استفاده در این فناوري جدید مورد توجه محققان بوده است. لذا، امروزه بررسی خواص و رفتار 

. از این رو، باشدي فناوري نانو میمکانیکی فلزات بلوري در ابعاد نانو یکی از نیازهاي پیشرفت و توسعه

لزي هاي فو همچنین نانوکامپوزیت در این فصل از رساله، خواص و رفتار مکانیکی فلزات در ابعاد نانو

ی بررسی سازي دینامیک مولکولي نیتریدبور و گرافن به روش شبیهتقویت شده با نانوساختارهاي نانولوله

هاي شبلور با استفاده از آزمای-گردد. ابتدا رفتار مکانیکی و مکانیزم تغییر شکل نانوآلومینیم تکمی
43 
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ور بر ي نیترید بگیرد. سپس در بخش بعدي، تأثیر افزودن نانولولهکشش و فشار مورد مطالعه قرار می

فشاري  گردد. بعد از آن، خواصآلومینیم بررسی می-ي نیترید بوررفتار مکانیکی نانوکامپوزیت نانولوله

ر گرافن و تأثیر حضور گرافن در مکانیزم تغیی-اي فلزي مهندسی جدید به نام نانوکامپوزیت لایهیک ماده

 گیرد.آن براي فلزات مختلف مورد بررسی قرار میشکل 

 آلومینیم و تغییر شکل رفتار مکانیکی تحلیل -3-2

 مقدمه -3-2-1

 آلات در سطح نانو توأم با کاربردهايي ابزارآلات و ماشینپیشرفت در علم و فناوري نانو، تولید و توسعه

به  1هاي نانوالکترومکانیککه در سیستمزیادي را فراهم نموده است. فلزات از جمله عناصري هستند 

هایی مانند حسگرها، ها از عملکردهاي الکتریکی و مکانیکی نانودستگاهشوند که در آنکار برده می

]. لذا درك خواص مواد 81، 80، 13گردد [ها و غیره استفاده میدهندهها، شتابدندهها، چرخمحرك

اي ههاي تجربی یا محاسباتی براي تحلیل و تولید این نانودستگاهفلزي در ابعاد اتمی با استفاده از روش

رسد. آلومینیم به عنوان دومین عنصر مورد استفاده به دلیل خواص نوظهور ضروري به نظر می

از جمله آلومینیم که در تولید  FCCاي است. به علاوه این که فلزات ساختاریش داراي اهمیت ویژه

ح ها در سطشوند، مطالعه و تحلیل خواص مکانیکی آنمپوزیت به کار برده میها و مواد کانانودستگاه

]. دینامیک مولکولی کلاسیک به عنوان ابزاري قابل اعتماد و قدرتمند 13باشد [اتمی یک ضرورت می

لزي پلاستیک مواد ف-سازي مکانیزم تغییر شکل الاستیکسازي و شبیه]، براي مدل82در سطح اتمی [

]. به عنوان 88-83، 17، 16مختلف بارگذاري توسط محققان زیادي به کار گرفته شده است [در شرایط 

-جسمی مدل-کنش چندبا برهم 4چن-آلومینیم را با استفاده از پتانسل ساتن 3و دوروك 2مثال، اوزگان

ک ها ساختارهاي آمورف و بلوري با خنک سازي سریع و کند را با روش دینامی]. آن88سازي کردند [

1 Nanoelectromechanical systems (NEMS) 
2 Ozgen 
3 Duruk 
4 Sutton-Chen 
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هاي دیگر هم مانند ها را بررسی نمودند. محققان از روشمولکولی درست کردند و خواص ساختاري آن

ند اهاي تجربی، چندمقیاسی و اجزاء محدود هم براي بررسی خواص مکانیکی فلزات استفاده کردهروش

نانو، در بخش فلزات براي بررسی خواص فلزات در ابعاد  ]. در مورد کارهاي قبلی انجام شده18، 15، 14[

 بلوري در فصل اول توضیح بیشتري ارائه شده است. 

 ي آزمایشتابع پتانسیل و آماده سازي نمونه -3-2-2

نامیک هاي دیسازيبلور با استفاده از شبیه-در تحقیق حاضر، خواص کششی و فشاري آلومینیم تک

تحکام پلاستیک، سختی، اس-لاستیکشود. تأثیر دما و نرخ کرنش در تغییر شکل امولکولی بررسی می

کرنش، خواص -گردد. نمودارهاي تنشهاي فشاري و کششی مطالعه میو شکست ماده با انجام آزمایش

مکانیکی شامل مدول الاستیک، نسبت پواسون و استحکام تسلیم را به دست آورده و سپس، مکانیزم 

 شود.درون ماده توضیح داده می 1گیري نابجاییتغییر شکل و شکل

-2) و (1-2در معادلات ( EAMکنش بین ذرات آلومینیم از پتانسیل توصیف برهم برايدر اینجا، 

] براي تعیین 89و همکارانش [ 2شود. پارامترهاي ارائه شده توسط مندلف) در فصل دوم استفاده می2

 شود.به کار برده می EAMها در تابع پتانسیل انرژي پتانسیل بین اتم

 سازي از آلومینیمي شبیهبلور، یک نمونه-سازي نانوآلومینیم تکسازي و شبیهدلبه منظور م

هاي کشش و فشار مطابق شکل براي انجام آزمایش )FCCبراساس ساختار مکعبی با وجوه مرکزدار (

 xسل واحد در راستاي  20و  zو  yسل واحد در راستاهاي  6شود. این نمونه از ) ساخته می3-1(

قرار  (001)و  (010)، (100) به ترتیب عمود بر سطوح بلوري zو  x ،yتشکیل شده است. محورهاي 

قرار داده  Å (05/4ي آن برابر با (اتم تشکیل شده است و ثابت شبکه 3120اند. این نمونه از گرفته

ت حرکت و محاسبه ] براي انتگرالگیري معادلا100[ 3افزار دینامیک مولکولی لمپس]. از نرم12شود [می

 شود. ها استفاده میتنش

1 Dislocation nucleation 
2 Mendelev 
3 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) 

                                                            



ي هاي اولیهشوند. سرعتآزاد فرض می yتناوبی و در جهت  zو  xهاي شرایط مرزي نمونه در جهت

هستند، براساس تابع توزیع گاوس با میانگین  Tهاي آلومینیم که در تعادل ترمودینامیکی در دماي اتم

آیند گردد. براي فرهوور براي کنترل دماي سیستم استفاده می-نوزگردد. از ترموستات صفر تعیین می

استفاده  NVTهاي مکانیکی از آنسامبل کاننی با فشار صفر و براي آزمایش NPTتعادل از آنسامبل 

گردد، تا انرژي گام زمانی رها می 10000گردد. قبل از بارگذاري مکانیکی، سیستم با اجراي آن براي می

3/0𝑇𝑇𝑟𝑟ي سازي براي دماي کاهش یافتهمقدار حداقل خود برسد. گام زمانی شبیه پتانسیل آن به و  =

شود. این فمتو ثانیه قرار داده می 1تر برابر با فمتو ثانیه و براي دماهاي پایین 5تر از آن برابر با بزرگ

تم به صفر، سیس هاي زمانی بزرگ در دماهاي پایین به ویژه نزدیکبراي گام اختلاف براي این است که

 تري حرکتها در این دماها با فرکانس بزرگتواند این باشد که اتمشود. دلیل این امر میناپایدار می

آلومینیم بالک،  )𝑇𝑇𝑚𝑚( ) به دماي ذوب𝑇𝑇به عنوان نسبت دماي سیستم ( 𝑇𝑇𝑟𝑟کنند. دماي کاهش یافته می

𝑇𝑇𝑟𝑟یعنی  = 𝑇𝑇/𝑇𝑇𝑚𝑚، شود. دماي ذوب آلومینیم برابر با تعریف می𝐾𝐾 6/933 𝑇𝑇𝑚𝑚  شود.فرض می =

 

به ترتیب در راستاي  (001)و  (010)، (100)سازي با سطوح بلوري ي شبیهي نمونهپیکربندي اولیه) 1-3شکل (

 .zو  x ،yمحورهاي 

𝑠𝑠−1 910𝜀𝜀̇با نرخ کرنش بعد از رهاسازي نمونه، بار کششی   𝐾𝐾 300در دماي ثابت  xدر جهت  =

𝑇𝑇 سپس نمونه در معرض بار کرنش فشاري با همان نرخ کرنش قرار داده گردد. به نمونه اعمال می =

و استحکام تسلیم  𝜈𝜈، نسبت پواسون 𝐸𝐸) مقادیر به دست آمده براي مدول یانگ 1-3شود. جدول (می

𝜎𝜎𝑦𝑦 هد. مطابقت خوبی دبه همراه مقادیر به دست آمده توسط سایر محققین جهت مقایسه را نشان می
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ود. شها براي آلومینیم بالک دیده میبین مدول یانگ و نسبت پواسون به دست آمده و مقادیر تجربی آن

ي الاستیک از تغییر شکل، عیوب ساختاري فلزات تواند این باشد که در محدودهتوجیه این موضوع می 

واقعی  يع، تطابق رفتار نانومدل با مادهاي در خواص الاستیک ندارند. این موضوبالک نقش تعیین کننده

؛ تر استدهد. مدول یانگ فشاري مقداري از مدول یانگ کششی بزرگي الاستیک را نشان میدر ناحیه

تر است. تنش تسلیم به دست آمده در در حالی که استحکام کششی از استحکام فشاري خیلی بزرگ

ایر محققین براي نانوآلومینیم از مقدار تجربی آن این تحقیق و همچنین مقادیر به دست آمده توسط س

یب عتر است. دلیل آن، این است که مدل عددي ساخته شده کامل و بیبراي آلومینیم بالک خیلی بزرگ

و بدون ناخالصی است. از طرف دیگر، در حقیقت کوچک سازي مواد از مقیاس ماکرو به مقیاس چندین 

نماید. چنین مشاهداتی براي نانومواد ست در خواص مکانیکی ایجاد مینانومتر، تغییرات زیادي را ممکن ا

 ]. 1زیادي تاکنون دیده شده است [

 .محققین سایربلور در مقایسه با نتایج -) خواص مکانیکی نانوآلومینیم تک1-3جدول (

𝝈𝝈𝒚𝒚 (GPa)  𝜈𝜈  𝐸𝐸 (GPa)  روش آزمایش  
13/4 
96/2 

39/0 
36/0 

 تحقیق حاضر دینامیک مولکولی کشش 2/63
   فشار 6/65

 [90]مرجع  دینامیک مولکولی کشش 8/79 -- 0/6
 [16]مرجع  دینامیک مولکولی کشش -- -- 3/2

150 (MPa) 
203 (MPa) 

-- 
-- 

 [18]مرجع  اجزاء محدود کشش 3/75
8/79 Nanoindentation   

100 (MPa) 35/0 70 [91]مرجع  آلومینیم بالک تجربی 
 

 تأثیر نرخ کرنش -3-2-3

ده در ي آزمایش ساخته شبه منظور بررسی اثرات نرخ کرنش در مشخصات مکانیکی نانوآلومینیم، نمونه

𝑠𝑠−1 710 𝜀𝜀̇هاي مختلف هاي کششی و فشاري با نرخ کرنشمعرض بارگذاري  1010و  910، 810،  =

) وابستگی این 2-3کل (شوند. شمحاسبه می 𝜈𝜈و نسبت پواسون  Eگیرد. سپس مدول الاستیک قرار می

طور که در این دهد. همانها به نرخ کرنش براي شرایط بارگذاري کششی و فشاري را نشان میکمیت
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شود تأثیر نرخ بارگذاري ناچیز است. مدول یانگ و نسبت پواسون با افزایش سرعت شکل دیده می

حکام دهد که استهمچنین نشان میسازي باشند. نتایج شبیهبارگذاري خارجی تقریباً بدون تغییر می

باشد به جز اختلاف کوچکی که در روند تغییر براي نرخ تسلیم ماده تقریباً مستقل از نرخ کرنش می

𝑠𝑠−1 1010𝜀𝜀̇کرنش بالاي  ). رفتار مشابهی براي کرنش تسلیم نمونه به 3-3شود (شکل دیده می  =

شود. نتایج به دست آمده، انحراف کوچکی ) مشاهده می2-3عنوان تابعی از نرخ کرنش مطابق جدول (

 دهد. در وابستگی تنش و کرنش تسلیم براي نرخ کرنش بالا را نشان می

 

) آزمایش (الف) کشش و (ب براي بلور-) تأثیر نرخ کرنش در مدول یانگ و نسبت پواسون نانوآلومینیم تک2-3شکل (

 فشار.

 

 هاي کشش و فشار.بلور در آزمایش-نانوآلومینیم تک) تأثیر نرخ کرنش در استحکام تسلیم 3-3شکل (
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 فشاري. کششی و هايبلور براي بارگذاري-در کرنش تسلیم نانوآلومینیم تک بارگذاري) تأثیر نرخ 2-3جدول (

1010 910 810 107 𝜀𝜀̇  
105/0  086/0 085/0 084/0  𝜀𝜀𝑦𝑦 )کشش( 
052/0  046/0 045/0 043/0  𝜀𝜀𝑦𝑦 )فشار( 

 

 دماتأثیر  -3-2-4

سازي شده در دماهاي ي مدلهاي کشش و فشار بر روي نمونهبراي بررسی تأثیر دما، مجدداً آزمایش

01/0𝑇𝑇𝑟𝑟ي وسیع از نزدیک صفر مطلق ( مختلف در یک محدوده 9/0𝑇𝑇𝑟𝑟) تا نزدیک دماي ذوب (= = (

هوور با اعمال -نوز ها، دماي سیستم با استفاده از ترموستاتشوند. در هر کدام از این آزمایشانجام می

 𝑠𝑠−1هاي کششی و فشاري با نرخ گردد. نمونه تحت بارگذاريبر روي سیستم کنترل می NVTآنسامبل 

910𝜀𝜀̇ ها، خواص مکانیکی سازيهاي به دست آمده از شبیهگیرد. سپس با استفاده از دادهقرار می =

و نسبت پواسون به عنوان توابعی ) نتایج به دست آمده براي مدول یانگ 4-3شوند. شکل (محاسبه می

طور که دهد. همانبراي آزمایش کشش و فشار ساده را نشان می 9/0تا  01/0از دماي کاهش یافته از 

-شود، براي هر دو بارگذاري کششی و فشاري، مدول یانگ به طور قابل ملاحظهدر این شکل مشاهده می

32/0𝑇𝑇𝑟𝑟اي با افزایش دما از دماي اتاق ( یابد؛ در حالی که با کاهش دما به اي ذوب کاهش می) به دم=

یابد. در دماهاي بالاتر، ماده، به دلیل افزایش انرژي جنبش و جنب و جوش صفر مطلق، افزایش می

دهند. در تر و مقاومت کمتري در مقابل بارهاي کرنشی اعمال شده از خود نشان میذرات، رفتار نرم

رژي جنبش نقش کمتري در تحرّك ذرات داشته و انرژي پتانسیل تر، انحالی که در دماهاي پایین

موجود، آنها را محکم در کنار هم نگه داشته و مقاومت بیشتري را در مقابل انرژهاي کرنشی اعمال شده 

یابد و با کاهش دما افزایش گذارند. نسبت پواسون، با روندي معکوس، با افزایش دما کاهش میبه جا می

. تري خواهد داشتها از انرژي جنبشی بالاتري برخوردار بوده و ماده رفتار نرمفزایش دما، اتمیابد. با امی

تر کشیده شده و در راستاي عمود بر بارگذاري به در نتیجه، با اعمال نیرو در جهت بارگذاري، راحت

اده در م شود. یعنی در ازاي اعمال کرنش محوري، تغییر شکل عرضی بیشتريتري جمع میشکل راحت
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 سازي به طور کلیافتد. نتایج شبیهگردد. ولی در دماهاي پایین، عکس این حالت اتفاق میایجاد می

 سازد.تأثیر زیاد دما در خواص مکانیکی نانوآلومینیم را آشکار می

استحکام تسلیم نمونه به عنوان تابعی از دماي کاهش یافته براي هر دو بارگذاري کشش و فشار در 

شود، با افزایش دماي کاهش طور که در این شکل مشاهده می) نشان داده شده است. همان5-3(شکل 

یابد. به طوري که با افزایش دما به ، استحکام نمونه به مقدار زیادي کاهش می9/0تا  01/0یافته از 

دیگر  يکند. نکتهي ذوب، استحکام کششی و فشاري ماده به سمت صفر (شبیه مایعات) میل مینقطه

این که استحکام فشاري ماده از استحکام کششی آن در تمامی دماها کمتر است. این موضوع به خواص 

خود  يها در موقعیت انرژي کمینهگردد. با به تعادل رساندن سیستم، اتماتمی ماده در مقیاس نانو برمی

ا له گرفته و نیروي جاذبه بین آنهدیگر فاصها از همگیرند. با اعمال بار کششی بر سیستم، اتمقرار می

 ها افزایش یافته و بار بیشتريي بین اتمیابد. با افزایش بار اعمالی، مقاومت ناشی از جاذبهافزایش می

یابد تا این که تنش اعمال شده به براي تغییر شکل کششی آن مورد نیاز خواهد بود. این روند ادامه می

شود که یها مسلیم ماده از طریق ایجاد نابجایی ناشی از لغزش اتماستحکام تسلیم غالب گشته و باعث ت

 یابد.ي آن، نظم ساختار بلوري ماده در راستاي صفحات لغزش تغییر میدر نتیجه

ها به هم فشرده شده و با کمتر شدن فاصله، نیروي دافعه از طرف دیگر، در بارگذاري فشاري، اتم

یم یابد. ماده نهایتاً در تنش تسلده در مقابل تغییر شکل افزایش میبین آنها افزایش یافته و مقاومت ما

اي هگردد. اختلاف ذاتی در پتانسیلتسلیم شده و تغییر شکل پلاستیک ساختار اتمی آن آغاز می

باشد. جدول کنش کششی و فشاري درون ماده دلیل اختلاف در خواص کششی و فشاري ماده میبرهم

دهد. کرنش تسلیم با افزایش دما کاهش یم به دماي سیستم را نشان می) وابستگی کرنش تسل3-3(

 ود. شیابد. علاوه بر این، براي بارگذاري فشاري، ماده در کرنش خیلی کمتري تسلیم بار اعمال شده میمی
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 .شاربلور در آزمایش (الف) کشش و (ب) ف-) تأثیر دما در مدول یانگ و نسبت پواسون نانوآلومینیم تک4-3شکل (

 
 بلور براي بارگذاري کششی و فشاري.-) تأثیر دما در استحکام تسلیم نانوآلومینیم تک5-3شکل (

 شاري.هاي کششی و فبلور براي بارگذاري-) تأثیر دما در کرنش تسلیم نانوآلومینیم تک3-3جدول (

9/0 7/0 5/0 3/0 1/0 01/0 𝑇𝑇𝑟𝑟  
05/0 073/0 086/0 085/0 106/0 114/0 𝜀𝜀𝑦𝑦  (کشش) 

028/0 032/0 048/0 048/0 053/0 061/0 𝜀𝜀𝑦𝑦  (فشار) 
 

 مکانیزم تغییر شکل -3-2-5

 هايي تحت بارگذاري کششی و فشاري را براي نرخ کرنشکرنش نمونه-) نمودارهاي تنش6-3شکل (

الف و ب)  6-3هاي (طور که در شکلدهد. همانمختلف و همچنین دماهاي متفاوت سیستم نشان می

شود، تأثیر نرخ کرنش در رفتار کششی و فشاري ماده قابل ملاحظه نیست، جز این که براي می دیده

𝑠𝑠−1 1010 𝜀𝜀̇نرخ کرنش بزرگ  شود. نمونه در ابتدا به طور الاستیک اختلاف کوچکی مشاهده می =

ذرات  1ي تسلیم با تشکیل و انتشار نابجاییکشیده شده و سپس تغییر شکل پلاستیک آن در نقطه

1 Dislocation 
                                                            



ي تسلیم ماده و همچنین ایجاد اولین کرنش، نقطه-ي اوج اول در نمودار تنششود. نقطهشروع می

-ي پلاستیک از نمودارهاي تنشي نقاط اوج در محدودهدهد. بقیهنابجایی اتمی درون ماده را نشان می

ان اعمال شده را نش ها تحت بارها تشکیل و انتشار مجدد نابجایی اتمکرنش و سقوط ناگهانی بعد از آن

دهند. افزایش مجدد تنش بعد از هر نقطه اوج، مقاومت ماده در مقابل تغییر شکل پلاستیک بعدي می

 سازد. را آشکار می

 
کرنش نانوآلومینیم و تأثیر نرخ کرنش براي بارگذاري کشش (الف) و فشاري (ب) و تأثیر دما -) نمودار تنش6-3شکل (

 و فشاري (د).براي بارگذاري کششی (ج) 

𝑇𝑇𝑟𝑟 01/0تأثیر دماي سیستم از  ج و  6-3هاي (کرنش ماده در شکل-بر روي نمودار تنش 9/0تا  =

𝑠𝑠−1 910𝜀𝜀̇محوري براي نرخ کرنش -هاي کشش و فشار تکد) به ترتیب در آزمایش نشان داده شده   =

ا را آشکار فلز به دمي پلاستیک ماده-است. نتایج به دست آمده وابستگی شدید تغییر شکل الاستیک

یابد و تغییر شکل پلاستیک در کرنش کمتري ي الاستیک کاهش میسازد. با افزایش دما، محدودهمی

زمان به سمت پایین و چپ کرنش به طور هم-ي اوج نمودار تنشافتد. با افزایش دما، نقطهاتفاق می

اهش یابد. این موضوع، که کاهش میکند. به عبارت دیگر، استحکام تسلیم و کرنش تسلیم مادحرکت می
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مقاومت ماده در مقابل بارهاي کششی و فشاري اعمال شده به دلیل افزایش انرژي جنبشی و تحرّك 

ي تسلیم و ي کمتري پدیدهدهد. به همین دلیل، ماده در انرژي کرنشی اعمال شدهذرات را نشان می

 کند.تغییر شکل پلاستیک را آغاز می

یزم تغییر شکل نمونه را براي هر دو آزمایش کشش (ستون سمت راست) و فشار ) مکان7-3شکل (

𝑠𝑠−1 910𝜀𝜀̇ي (ستون سمت چپ) را در دماي اتاق و براي نرخ کرنش اعمال شده دهد. نشان می  =

هاي بالا و پایین هر بخش از آن مکانیزم تغییر شکل و میدان کرنش برشی متناظر با آن را نشان شکل

لیم ي تسالف و د) به ترتیب تغییر شکل الاستیک نمونه درست قبل از نقطه 7-3هاي (دهد. شکلمی

 ب و ه) ماده تغییر شکل یافته 7-3هاي (باشند. همچنین، شکلدر آزمایش کشش و فشار ساده می

دهند. شکل هاي خارجی کششی و فشاري نشان میي تسلیم را تحت بارگذاريدرست بعد از نقطه

ي تحت کشش را با جزئیات بیشتر ) مکانیزم تغییر شکل نمونه7-3ي شکل (در میانه الحاقی بالایی

ها در راستاي سطح لغزش، موجب تسلیم شود، نابجایی اتمطور که مشاهده میسازد. همانآشکار می

شود. علاوه بر این، کشیدگی و نابجایی ذرات منجر به تشکیل ماده و در نتیجه تغییر شکل پلاستیک می

) 7-3ي شکل (شوند. شکل الحاقی پایین در میانهگلویی از سطح آزاد در راستاي عرضی نمونه می

و انتشار  سازد. تشکیلتر نمایان میمحوري را با نماي بزرگ-مکانیزم تغییر شکل فلز تحت بار فشار تک

ار را حت فشي تي تنش برشی حداکثر، مکانیزم تغییر شکل نمونهدر راستاي صفحه هانابجایی اتم

محوري اعمال شده، نابجایی در -دهند. نتیجه این که براي هر دو شرایط بارگذاري تکتشکیل می

ي گردد. سپس تغییر شکل در ناحیهمشاهده می (101)ي بلوري راستاي تنش برشی حداکثر و صفحه

 ي برشیتحت بار اعمال شده، شکست نرم ماده در راستاي صفحه گلویی متمرکز گشته و سرانجام

 افتد.ج و و) اتفاق می 7-3هاي (حداکثر مطابق شکل
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𝐾𝐾 300𝑇𝑇 بلور در-) مکانیزم تغییر شکل نانوآلومینیم تک7-3شکل ( 𝑠𝑠−1 910𝜀𝜀̇ و براي = : (الف و د) تغییر شکل =

کانیزم مذرات در تغییر شکل پلاستیک و (ج و و)  نابجاییالاستیک نمونه تحت کشش و فشار قبل از تسلیم، (ب و ه) 

 هاي کششی و فشاري.ي تنش برشی، به ترتیب، براي بارگذاريشکست نمونه در راستاي صفحه

 گیرينتیجه -3-2-6

پلاستیک و همچنین تأثیر نرخ کرنش و دما در مکانیک -در این بخش، مکانیزم تغییر شکل الاستیک

سازي دینامیک مولکولی شبیهنوعی با استفاده از روش  FCCبلور به عنوان یک فلز -نانوآلومینیم تک

ي نیروي بین کنش و در نتیجهبراي تعیین انرژي برهم EAMمورد بررسی قرار گرفت. از پتانسیل نوع 

کرنش و مکانیزم تغییر شکل و خواص مکانیکی نمونه به دست آمد. به -ها استفاده شد. نمودار تنشاتم

 به دست آمد: FCCطور خلاصه، نکات زیر براي فلزات نانوبلور 

به کار گرفته شده براي هر  EAMرفتار مکانیکی نانوآلومینیم با استفاده از پارامترهاي پتانسیل  •

 بینی است. دو شرایط بارگذاري کششی و فشاري با دقت خوبی قابل پیش

ک ماده در پلاستی-اي بر خواص مکانیکی و تغییر شکل الاستیکنرخ کرنش تأثیر قابل ملاحظه •

 ایش کشش و فشار ندارد.هر دو آزم
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ي بررسی شده تأثیر بزرگی در مکانیزم تغییر شکل و مشخصات مکانیکی نمونه دما در محدوه •

 براي هر دو آزمایش کشش و فشار دارد. 

تشکیل و انتشار نابجایی ذرات و تشکیل گلویی در راستاي عرضی، مکانیزم تغییر شکل و  •

ي تنش برشی حداکثر براي در راستاي صفحهدهند. سطوح لغزش شکست ماده را تشکیل می

هاي شکل گرفته در شود. نرمی ماده از نابجاییهر دو بارگذاري کششی و فشاري مشاهده می

 گیرد.سطح آزاد نمونه و انتشار آن نشأت می

ي را بهتر از تحقیقات انجام شده FCCنتایج به دست آمده در این بخش خواص و رفتار فلزات نانوبلور 

ازد. سمحوري را آشکار می-و همچنین شدت وابستگی به دما و نرخ کرنش کششی و فشاري تک قبلی

 هد.دي فلزات را با جزئیات بیشتر مورد بررسی قرار میبه علاوه این که، مکانیزم نانوپلاستیسیته

 ي نیترید بورسازي نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولهشبیه -3-3

 مقدمه -3-3-1

ي گذشته به دلیل خواص ساختاري متمایزشان توجه زیادي را به خود جلب هاي کربنی در دههنانولوله

با قطرهاي  1ي نیترید بورجداره-جداره و چند-هاي تکهاي دیگري مانند نانولولهاند. امروزه، نانولولهکرده

هاي دهد که نانولولهنشان می ]. تحقیقات تجربی93، 92شوند [هاي کربن ساخته میمشابه با نانولوله

]. پایداري در دماي بالا و 93هاي کربن هستند [نیترید بور داراي مدول یانگ قابل مقایسه با نانولوله

ویت مواد گرهاي مناسبی براي تقها را تبدیل به تقویتهاي نیترید بور، آناستحکام کششی بالاي نانولوله

نیترید بور  يماید. تحقیقات پیشین، تأثیر مثبت افزودن نانولولهنهاي فلزي میماتریس به ویژه ماتریس

]. با وجود این، 96-94، 54، 52، 11دهند [در تقویت و بهبود خواد مواد گوناگون را به خوبی نشان می

هاي نیترید بور بسیار هاي تقویت شده با نانولولهتعداد مطالعات گزارش شده در مورد نانوکامپوزیت

از فصل اول توضیح داده شدند. به عنوان مثالی دیگر،  4-1هایی از آن در بخش اشد که نمونهبمحدود می

1 Boron-nitride nanotube 
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تایج ي نیترید بور را تولید کردند. ن] کامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولوله96و همکارانش [ 1لاهیري

نیزم تغییر شکل در دهد. لغزش، مکابهبود در استحکام ماتریس را نشان می %50ها، آزمایش فشاري آن

گر و همچنین تقویت شده با نانولوله بوده است که نشان دهنده رفتار ماتریس آلومینیم بدون تقویت

ي نیترید بور توانسته است شرایط سخت دمایی و فشاري فرایند باشد. علاوه بر این، نانولولهنرمی ماده می

 تولید را تحمل نماید. 

ي ولولهگردد. تأثیر نانبراي ترکیب با ماتریس آلومینیم استفاده میگر ، از این تقویتاین بخشدر 

سی قرار سازي دینامیک مولکولی مورد بررنیترید بور بر خواص مکانیکی فلز آلومینیم با استفاده از شبیه

ت دو حال آلومینیم براي-ي نیترید بورهاي مختلفی از نانوکامپوزیت نانولولهگیرد. بدین منظور، نمونهمی

اده شود و دو آزمایش کشش و فشار سگر ساخته میمتفاوت بلند (پیوسته) و کوتاه (ناپیوسته) از تقویت

ها بررسی همچنین تأثیر شرایط مرزي مختلف در خواص نانوکامپوزیتشود. انجام می هاآنبر روي 

 گردد.می

 هاي آزمایش   سازي نمونهمدل -3-3-2

یل هاي نیترید بور از تابع پتانسبین عناصر نیتروژن و بور نانولولههاي اتمی کنشبراي توصیف برهم

گردد. از مقادیر پارامترهاي ترساف منتشر شده در مرجع ) استفاده می9-2) تا (3-2ترساف در معادلات (

ن گردد. براي تعیین پتانسیل بیي انرژي پتانسیل بین ذرات نانولوله استفاده می] براي محاسبه72[

از  شود.) استفاده می2-2) و (1-2در معادلات ( EAMي آلومینیم ماتریس از تابع پتانسیل هااتم

م هاي آلومینی] براي تعیین انرژي پتانسیل بین اتم89و همکارانش [ 2پارامترهاي ارائه شده توسط مندلف

 شود.استفاده می

-12جونز -بع پتانسیل لناردهاي ماتریس و نانولوله، تاکنش غیرپیوندي بین اتمبراي توصیف برهم

و  𝜎𝜎شود. براي تعیین پارامترهاي این تابع پتانسیل یعنی ) به کار گرفته می10-2ي (مطابق معادله 6

1 Lahiri 
2 Mendelev 

                                                            



𝜀𝜀 هاي بینکنشبراي برهم Al-N  وAl-B برتلوت (که نحوه محاسبه آن در -ي ترکیب لورنتزاز قاعده

ها مقادیر همین پارامترها ي آنشود. براي محاسبهاز فصل چهارم آمده است) استفاده می 2-2-4بخش 

] 97هاي یکسان آلومینیم، نیتروژن و بور مورد نیاز است. این مقادیر براي آلومینیم از مرجع [براي اتم

 شوند. ] گرفته می99، 98و براي عناصر نیتروژن و بور از مراجع [

یب ي نیترید بور بلند و کوتاه به ترتولهالف) نمودار شماتیک آلومینیم تقویت شده نانول 8-3شکل (

-باشد که براي مدلي حجم مدل میچین، نمایندههاي خطدهد. مستطیلاز راست به چپ را نشان می

ي ي نمونهب) پیکربندي اولیه 8-3گردد. شکل (ها استفاده میسازي نانوکامپوزیتسازي و شبیه

-ي نمونهج) پیکربندي اولیه 8-3باشد. شکل (می Å7/52×7/52× 5/117 3بلوري با ابعاد -آلومینیم تک

) با همان (16,0)ي نیترید بور بلند (با ساختار زیگزاگ ي نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولوله

 Åدهد. در این حالت، طول نانولوله برابر ب) را نشان می 8-3ي آلومینیم در شکل (ابعاد هندسی نمونه

 يي نمونهد) نیز پیکربندي اولیه 8-3باشد. شکل (و با شرط مرزي تناوبی می 6/8با کسر اتمی % 5/117

) با ابعاد (16,0)ي نیترید بور کوتاه (با ساختار زیگزاگ نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولوله

 4/5و داراي کسر اتمی % Å5/72 دهد. در این حالت، طول نانولوله برابر هندسی مشابه را نشان می

هد. دي نیترید بور با ساختار بلوري زیگزاگ را نشان میه) پیکربندي اتمی نانولوله 8-3باشد. شکل (می

و از آنسامبل کاننی  K 300براي به تعادل رساندن سیستم در فشار خارجی صفر دماي  NPTاز آنسامبل 

NVT هاي کششی و فشاري با نرخ کرنش بارگذاريشود. ها استفاده میبراي بارگذاري نمونه𝑝𝑝𝑝𝑝−1 

گردد. گیري معادلات حرکت استفاده میبراي انتگرال 𝑝𝑝𝑝𝑝 001/0شوند و از گام زمانی اعمال می 0001/0

لی ساز دینامیک مولکوشود و شبیههوور براي کنترل دما و فشار سیستم استفاده می-از الگوریتم نوز

 شود.ها به کار برده میسازيه] براي اجراي شبی100لمپس [
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ندي ي نیترید بور بلند و کوتاه (الف)، پیکرب) نمودار شماتیک نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولوله8-3شکل (

اختار سي نیترید بور بلند (ج) و کوتاه (د) و ي بلوري آلومینیم (ب)، نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولهاولیه

 ود.شي نیترید بور زیگزاگ (ه) که از دو عنصر نیتروژن (به رنگ تیره) و بور (به رنگ روشن) تشکیل میاتمی نانولوله

 ي نیترید بور بلندتأثیر نانولوله -3-3-3

هاي آلومینیم خالص و کرنش مهندسی به دست آمده براي نمونه-) نمودارهاي تنش9-3شکل (

هاي کشش ي نیترید بور بلند در آزمایشدرصد اتمی نانولوله 6/8تقویت شده با نانوکامپوزیت آلومینیم 

هاي الحاقی داخل نمودارها، نوع بارگذاري و دهد. شکلو فشار براي شرایط مختلف مرزي را نشان می

-3طور که در شکل (دهند. همانشرایط مرزي اعمال شده در راستاي محورهاي مختصات را نشان می

ي نیترید بور بلند تأثیر زیادي در رفتار مکانیکی ماتریس آلومینیم در شود نانولولهده میالف) دی 9

که  دهداي افزایش میبارگذاري کششی دارد به طوري که سفتی و استحکام آن را به طور قابل ملاحظه

توان به ] هست. این تأثیر را می95و همکارانش [ 1در توافق با نتایج تجربی به دست آمده توسط خو

ار ي اوج اول، تسلیم ماتریس در مقابل بي نیترید بور نسبت داد. نقطهکششی بالاي نانولوله استحکام

1 Xue 
                                                            



ي اوج پایانی نیز شکست نانولوله تحت بار کرنشی وارد شده را نشان دهد. نقطهاعمال شده را نشان می

. مطابق دهدماتریس را نشان میدهد. نوسانات بین این دو نقطه نیز فرآیند تغییر شکل پلاستیک می

هاي کامپوزیت زیاد الف) در حالت بارگذاري کششی، تأثیر شرایط مرزي در رفتار نمونه 9-3شکل (

ي نیترید بور در استحکام فشاري ماتریس آلومینیم ناچیز ب)، تأثیر نانولوله 9-3نیست. براساس شکل (

 است.

 
یترید ي نآلومینیم خالص و نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولههاي کرنش نمونه-) نمودار تنش9-3شکل (

ي به ترتیب نشان دهنده Pو  Sبور بلند براي آزمایش کشش (الف) و فشار (ب) براي شرایط مرزي مختلف. نمادهاي 

 باشند.شرایط مرزي آزاد و تناوبی می

 ي نیترید بور کوتاهتأثیر نانولوله -3-3-4

هاي نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده کرنش به دست آمده براي نمونه-نمودارهاي تنش )10-3شکل (

ي نیترید بور کوتاه در شرایط مختلف بارگذاري کششی و فشاري براي شرایط درصد اتمی نانولوله 4/5با 

ظور ه منهاي خالص آلومینیم بکرنش نمونه-دهد. در اینجا نیز نمودارهاي تنشمختلف مرزي را نشان می

توانند هاي کوتاه نمیشود نانولولهالف) ملاحظه می 10-3طور که در (اند. همانمقایسه نشان داده شده

 مچنینگر و هکنش ضعیف بین ماتریس و تقویتي ماتریس را تقویت نمایند، بلکه به دلیل برهمماده
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نیترید  يمپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولههاي آلومینیم خالص و نانوکاکرنش نمونه-) نمودار تنش10-3شکل (

به ترتیب نشان  Pو  Sهاي کشش (الف) و فشار (ب) براي شرایط مرزي مختلف. نمادهاي بور کوتاه براي آزمایش

 باشند.ي شرایط مرزي آزاد و تناوبی میدهنده

رزي یابد. شرایط مکاهش می ایجاد فضاي خالی در درون ماتریس، با افزودن نانولوله، استحکام کامپوزیت

ي نیترید بور کوتاه در ب) نانولوله 10-3گذارند. براساس شکل (نیز تأثیري در خواص نانوکامپوزیت نمی

ین کنش ضعیف بکند. دلیل این امر، از یک طرف، برهمآزمایش فشار، ماتریس آلومینیم را تقویت نمی

ده است و سازي شجونز مدل-پتانسیل غیرپیوندي لنارد باشد که با یک تابعذرات ماتریس و نانولوله می

باشد که مقاومت آن را در مقابل از طرف دیگر حذف بخش مرکزي ماتریس جهت جاسازي نانولوله می

 دهد.بار فشاري اعمال شده کاهش می

 تأثیر کسر اتمی -3-3-5

ت، با تغییر ار مکانیکی نانوکامپوزیي نیترید بور بلند در رفتي تأثیر کسر اتمی نانولولهبه منظور مطالعه

 Å 79/12از نانولوله با قطر ثابت  7/29و % 5/14، %6/8ي مدل، سه نمونه با کسرهاي اتمی %اندازه

گیرند. کسر اتمی قرار می 𝑥𝑥محوري در راستاي محور -سازي شده و تحت بار کششی و فشاري تکمدل

هاي نانوکامپوزیت تعریف نانولوله به تعداد کل اتمهاي نیتروژن و بور در به صورت نسبت تعداد اتم

 7/29و % 5/14، %6/8هاي  %شود. با توجه به وزن اتمی عناصر آلومینیم، نیتروژن و بور، کسرهاي اتممی

-الف) نمودارهاي تنش 11-3باشند. شکل (می 3/16و % 2/7، %1/4به ترتیب معادل با کسرهاي وزنی %

ور براي سه ي نیترید براي نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولهکرنش مهندسی به دست آمده ب
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طور که در این شکل مشهود است کسر اتمی نانولوله دهد. همانکسر اتمی مختلف از نانولوله را نشان می

 کند؛ به طوري که با افزایشاي در رفتار و خواص مکانیکی نانوکامپوزیت ایجاد میتأثیر قابل ملاحظه

)، در آزمایش کشش، براي 4-3یابد. براساس جدول (آن، استحکام و سفتی نانوکامپوزیت افزایش می

و  2/164، %4/79، استحکام نانوکامپوزیت به ترتیب به میزان %7/29و % 5/14، %6/8کسرهاي اتمی %

ه نسبت به ماتریس تقویت نشد 271و % 141، %82و مدول یانگ هم به ترتیب به میزان % %7/450

هاي نانولوله، نسبت پواسون به طور قابل ) با افزایش درصد اتم4-3یابند. مطابق جدول (افزایش می

یابد. استحکام فشاري ماتریس آلومینیم براي اي در هر دو بارگذاري کششی و فشاري کاهش میملاحظه

 7/29و % 5/14ه به %یابد؛ ولی با افزایش کسر اتمی نانولولکاهش می 1/19به میزان % 6/8کسر اتمی %

یابد. دلیل کاهش استحکام نسبت به ماتریس تقویت نشده افزایش می 54و % 2/18به ترتیب به میزان %

باشد که مقاومت ، برش بخش مرکزي ماتریس و ایجاد استوانه خالی در آن می6/8براي کسر اتمی %

ه با افزایش بیشتر کسر اتمی نانولولدهد. لیکن، نهایی ماتریس در مقابل بار فشاري اعمالی را کاهش می

ي ولهیابد. در آزمایش فشار، با افزودن نانول(با ثابت نگه داشتن قطر آن) استحکام نانوکامپوزیت افزایش می

)، 4-3یابد؛ به طوري که مطابق جدول (نیترید بور، مدول الاستیک ماتریس به مقدار زیادي افزایش می

افزایش  3/235و % 5/142، %6/85به ترتیب به میزان % 7/29و % 5/14، %6/8براي کسرهاي اتمی %

-3یابد. متفاوت بودن خواص کششی و فشاري ماتریس خالص و همچنین نانوکامپوزیت در جدول (می

اي که استحکام کششی نانوکامپوزیت از استحکام فشاري آن بیشتر است. ) قابل مشاهده است؛ به گونه4

باشد. این اختلاف، از یک طرف به خواص متفاوت این حالت برقرار میولی در مورد سفتی آن، عکس 

شی هاي کشکششی و فشاري ماتریس آلومینیم و از طرف دیگر به خواص متفاوت نانولوله در بارگذاري

 گردد.] بر می198و فشاري [
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آلومینیم -ي نیترید بور بلندهکرنش نانوکامپوزیت نانولول-گر در نمودارهاي تنش) تأثیر کسر اتمی تقویت11-3شکل (

 هاي کشش (الف) و فشار (ب) ساده.از نانولوله در آزمایش 7/29و % 5/14، %6/8براي کسرهاي اتمی %

 نوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده برايو نسبت پواسون نا )GPa( ، مدول الاستیک)GPa( استحکام) 4-3جدول (
 کششی و فشاري. هايبارگذاري بلند دري نیترید بور لولهوکسرهاي اتمی مختلف نان

 7/29% 5/14% 6/8% 0/0  کسر اتمی

 استحکام
 72/25 34/12 38/8 67/4 کشش

 62/8 62/6 53/4 60/5 فشار

xE 
 214 139 105 7/57 کشش

 224 162 124 8/66 فشار

𝜈𝜈𝑦𝑦𝑦𝑦 = 𝜈𝜈𝑧𝑧𝑧𝑧 
 06/0 12/0 18/0 35/0 کشش

 0006/0 14/0 18/0 38/0 فشار
 

 تأثیر قطر نانولوله -3-3-6

 يي نیترید بور در خواص مکانیکی نانوکامپوزیت، سه نمونهبه منظور بررسی تأثیر احتمالی قطر نانولوله

سازي شده و تحت بارهاي کرنش کششی و فشاري قرار کامپوزیت با قطرهاي مختلف نانولوله مدل

(البته با حفظ درصد  58/25و  Å 79/12 ،19/19گیرد. بدین منظور، سه نانولوله با قطرهاي مختلف می

ل شوند. شکسازي شده و به طور جداگانه با سه ماتریس آلومینیم ترکیب می) مدل6/8گر %اتمی تقویت

ها در دو کرنش نانوکامپوزیت-ها براي نمودارهاي تنشسازي) نتایج به دست آمده از شبیه3-12(

الف) تأثیر قطر نانولوله در رفتار مکانیکی  12-3دهد. شکل (آزمایش کشش و فشار ساده را نشان می

ابل گر تأثیر قطور که در این شکل مشهود است تغییر قطر تقویتدهد. هماننانوکامپوزیت را نشان می

) مقادیر کمی خواص مکانیکی 5-3کند. جدول (ي کامپوزیت ایجاد نمیتوجهی در رفتار کششی ماده
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گر در دو آزمایش کشش و فشار ساده را نشان قطرهاي مختلف تقویتنانوکامپوزیت تقویت شده براي 

هاي این جدول، تأثیر قطر نانولوله در خواص کششی نانوکامپوزیت قابل ملاحظه دهد. براساس دادهمی

کاهش در مدول یانگ کششی  8/4، به میزان %58/25به  Å 79/12نیست. با افزایش قطر نانولوله از 

د. لیکن، در بارگذاري فشاري، وابستگی خواص مکانیکی نانوکامپوزیت به قطر شوکامپوزیت دیده می

 GPaبه  Å 79/12براي قطر  GPa 53/4باشد؛ به طوري که مقدار استحکام آن از نانولوله قابل توجه می

نسبت به ماتریس  40یابد؛ و به میزان %، کاهش می26، یعنی به میزان Å 58/25%براي قطر  35/3

)، با افزایش قطر نانولوله، 5-3کند. در مورد مدول الاستیک نیز، مطابق جدول (پیدا می خالص کاهش

یابد؛ ولی هنوز به ) کاهش میÅ 79/12نسبت به حالت اول (براي قطر  5/10ي %مقدار آن به اندازه

کی ینسبت به ماتریس تقویت نشده افزایش دارد. این موضوع، متفاوت بودن رفتار مکان 66ي %اندازه

دهد. بخشی از این اختلاف، به هاي کششی و فشاري را به وضوح نشان مینانوکامپوزیت در بارگذاري

گردد که داراي خواص کششی و فشاري متفاوتی است. بخش دیگر اختلاف، به خواص ماتریس بر می

 ]. 198گردد [ي نیترید بور برمیخواص متفاوت کششی و فشاري نانولوله

 

 
-ي نیترید بور بلند در رفتار مکانیکی نانوکامپوزیت براي سه قطر مختلف در بارگذاريأثیر قطر نانولوله) ت12-3شکل (

 هاي کششی (الف) و فشاري (ب).
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وکامپوزیت آلومینیم تقویت شده براي و نسبت پواسون نان )GPa( ، مدول الاستیک)GPa( استحکام) 5-3جدول (
 کششی و فشاري. هايبارگذاري بلند دري نیترید بور لولهومختلف نان قطرهاي

 Å(  0/0 79/12 19/19 58/25قطر نانولوله (

 استحکام
 87/8 43/8 38/8 67/4 کشش

 35/3 16/4 53/4 60/5 فشار

xE 
 100 101 105 7/57 کشش

 111 112 124 8/66 فشار

𝜈𝜈𝑦𝑦𝑦𝑦 = 𝜈𝜈𝑧𝑧𝑧𝑧 
 16/0 14/0 18/0 35/0 کشش

 18/0 19/0 18/0 38/0 فشار
 

 مکانیزم تغییر شکل -3-3-7

 هاي آلومینیم خالص، نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت) مکانیزم تغییر شکل پلاستیک نمونه13-3شکل (

الف) سمت راست،  13-3دهد. شکل (ي نیترید بور بلند را براي بارگذاري کششی نشان میشده و نانولوله

دهد. شکل پایین، را نشان می 12/0اعمالی  تغییر شکل آلومینیم خالص بعد از تسلیم شدن در کرنش

ي لغزش در راستاي تنش دهد، که در آن، تشکیل نابجایی و صفحهکرنش اتمی درون ماده را نشان می

ري گیالف) سمت چپ، تأثیر قابل توجه حضور نانولوله در شکل 13-3شود. شکل (برشی حداکثر دیده می

طوري که مقدار و شدت تغییر شکل پلاستیک ماتریس را به طور  دهد؛ بهها را نشان میو انتشار نابجایی

هاي نانولوله، تغییر شکل زیاد آن و در نتیجه مشارکت دهد. رنگ قرمز اتماي کاهش میقابل ملاحظه

گر که داراي هاي آلومینیم در مجاور تقویتسازد. اتمآن در تحمل بار وارد شده را به خوبی آشکار می

 دهد.گر را نشان میي فصل مشترك بین ماتریس و تقویتشند تأثیر جاذبهبارنگ قرمز می
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مینیم آلو-ي نیترید بور بلند) مکانیزم تغییر شکل ماتریس خالص (سمت چپ) و نانوکامپوزیت نانلوله13-3شکل (

12/0𝜀𝜀𝑥𝑥هاي (الف) (سمت راست) در بارگذاري کششی در کرنش 3/0𝜀𝜀𝑥𝑥، (ب) = 5/0𝜀𝜀𝑥𝑥و (ج)  = (د) مکانیزم ، =

28/0𝜀𝜀𝑥𝑥شکست نانولوله درون ماتریس در کرنش محوري  ي ترك تشکیل شده در ماتریس و (ه) نماي بزرگ شده =

هاي سبز، آبی و زرد نمایش داده در شکل (ج). در این شکل، عناصر آلومینیم، نیتروژن و بور به ترتیب با رنگ خالص

 اند.شده

شکل پلاستیک آلومینیم خالص در راستاي صفحات  ب) سمت چپ، مکانیزم تغییر 13-3شکل (

گر و در نتیجه دهد. شکل سمت راست، شکست تقویترا نشان می 3/0برشی حداکثر در کرنش اعمالی 

دهد. به دنبال شکست نانولوله، بار اعمال شده، در را نشان می 3/0نانوکامپوزیت در کرنش اعمالی 

ج)، با کشیدن بیشتر  13-3شود. مطابق شکل (متمرکز می ي قرمز رنگ)اي از ماتریس (ناحیهناحیه

 13-3شود. شکل (ها، آلومینیم خالص (سمت چپ) در راستاي تنش برشی حداکثر شکسته مینمونه

دهد. ي خالص تحت بار وارد شده را نشان میي ترك شکل گرفته در درون نمونهه) نماي بزرگ شده
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اند توگر نمیتقویت-ي اعمال بار کششی، فصل مشترك ماتریسي کامپوزیت، با ادامهدر مورد نمونه

نیروي برشی ناشی از بار خارجی را تحمل کند و در نتیجه نانولوله در درون ماتریس در راستاي بار 

هاي ماتریس نیز در نواحی تمرکز تنش، دچار گسیختگی لغزد. به طور همزمان، اتم) میxاعمالی (محور 

را نشان  28/0گر کامپوزیت در کرنش ) مکانیزم شکست ساختار اتمی تقویتد 13-3شوند. شکل (می

توانند بار را هاي اتمی ذرات نانولوله نمیکنشي بار کرنشی اعمالی، برهمدهد که در آن، با ادامهمی

 شوند. تحمل کرده و از هم گسیخته می

ت خالص آلومینیم و نانوکامپوزیهاي )، مکانیزم تغییر شکل پلاستیک و شکست نمونه14-3شکل (

الف) سمت چپ، پیکربندي تغییر  14-3دهد. شکل (ي نیترید بور بلند را نشان میتقویت شده با نانولوله

هاي آلومینیم دهد که در آن، اتمرا نشان می 08/0شکل آلومینیم ، بعد از تسلیم شدن، در کرنش اعمالی 

ب و  14-3هاي (لغزند. شکلي تنش برشی حداکثر میفحهي نابجایی شده و در راستاي صدچار پدیده

ي آلومینیم از طریق مکانیزم نابجایی و لغزش به ي تغییر شکل پلاستیک مادهج) سمت چپ، ادامه

هاي سطحی مشاهده دهند. روي سطح آزاد نمونه، پلهرا نشان می 3/0و  2/0هاي ترتیب براي کرنش

 شود.می

 08/0نش آلومینیم در کر-ي نیترید بورسلیم شدن نانوکامپوزیت نانولولهالف) مکانیزم ت 14-3شکل (

دهد که در آن، ماتریس از طریق نابجایی و لغزش و نانولوله نیز از طریق کمانش در راستاي را نشان می

در  هاي پلاستیک نانوکامپوزیتي تغییر شکلدهند. ادامهصفحات تنش برشی حداکثر تغییر شکل می

اند. مکانیزم ب و ج) نشان داده شده 14-3هاي (به ترتیب در شکل 3/0و  2/0فشاري اعمالی هاي کرنش

د)  14-3در شکل ( 3/0گر از طریق کمانش در کرنش محوري اعمال شده تغییر شکل پلاستیک تقویت

 .شودآن مشاهده نمی هايگونه شکستی در پیوندهاي کوالانسی بین اتمنشان داده شده است. هیچ
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ومینیم آل-ي نیترید بور بلند) مکانیزم تغییر شکل ماتریس خالص (سمت چپ) و نانوکامپوزیت نانولوله14-3شکل (

08/0𝜀𝜀𝑥𝑥هاي (الف) (سمت راست) در بارگذاري فشاري در کرنش 2/0𝜀𝜀𝑥𝑥، (ب) = 3/0𝜀𝜀𝑥𝑥و (ج)  = ، (د) مکانیزم =

3/0𝜀𝜀𝑥𝑥 ي نیترید بور در درون ماتریس در کرنش محوريشکست نانولوله ي نیترید و (ه) مکانیزم تغییر شکل نانولوله =

3/0𝜀𝜀𝑥𝑥بور تنها (بدون ماتریس) در کرنش محوري  -. در این شکل، عناصر آلومینیم، نیتروژن و بور به ترتیب با رنگ=

 اند.هاي سبز، آبی و زرد نمایش داده شده
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-اختار نانولولهاي از سي تنها، نمونهنانولولهگر کامپوزیت با ي تقویتبه منظور مقایسه تغییر شکل نانولوله

سازي شده و تحت بار کرنش فشاري مشابه ي نیترید بور با مشخصات ساختاري و هندسی یکسانی مدل

ه) پیکربندي نانولوله در  14-3شود. شکل (با حالت کامپوزیت در راستاي محور نانولوله قرار داده می

هد. ده در آن، نانولوله از طریق کمانش، تغییر شکل پلاستیک میدهد کرا نشان می 3/0کرنش اعمالی 

ي تنها ي نانولولهد) در مقایسه با نمونه 14-3گر در شکل (تفاوت زیادي در مد تغییر شکل تقویت

 هاي ماتریسکنش اتمگر ناشی از برهمشود. این موضوع، تأثیر میدان نیروي اطراف تقویتمشاهده می

 دهد. شکل آن را نشان می در مکانیزم تغییر

 گیرينتیجه -3-3-8

-وش شبیهبلور با استفاده از ر-ي نیترید بور در رفتار مکانیکی آلومینیم تکدر این بخش، تأثیر نانولوله

دو  گر و همچنینسازي دینامیک مولکولی بررسی گردید. دو حالت مختلف بلند و کوتاه براي تقویت

قرار گرفت. سپس تأثیر کسر اتمی و همچنین قطر نانولوله در خواص شرایط مرزي مختلف مورد مطالعه 

د بور بلند ي نیتریمکانیکی کامپوزیت مورد مطالعه قرار گرفت. نتایج به دست آمده، تأثیر زیاد نانولوله

 دهد که با نتایج تجربی مننتشر شده برايدر سفتی و استحکام کششی ماتریس آلومینیم را نشان می

ي نیترید بور سازگار است. ولی تأثیر شرایط مرزي در ت آلومینیم تقویت شده با نانولولهنانوکامپوزی

 خواص نانوکامپوزیت ناچیز بود. 

هد دي بلند، تأثیر زیاد آن در خواص مکانیکی کامپوزیت را نشان مینتایج بررسی کسر اتمی نانولوله

حکام نانوکامپوزیت به ترتیب به میزان ، است7/29و % 5/14، %6/8به طوري که براي کسرهاي اتمی %

نسبت به  271و % 141، %82و مدول یانگ هم به ترتیب به میزان % 7/450و % 2/164، %4/79%

ماتریس تقویت نشده در آزمایش کشش افزایش یافتند. در بارگذاري فشاري، مدول الاستیک 

و  5/142، %6/85ه میزان %به ترتیب ب 7/29و % 5/14، %6/8نانوکامپوزیت براي کسرهاي اتمی %

 افزایش پیدا کرد.  %3/235
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در بررسی تأثیر قطر نانولوله، در بارگذاري کششی تغییر قطر نانولوله تأثیر زیادي در خواص مکانیکی 

، Å 58/25به  Å 79/12کند. ولی در بارگذاري فشاري، با افزایش قطر نانولوله از نانوکامپوزیت ایجاد نمی

 کاهش پیدا کرد. 5/10ي %کاهش یافت. مدول الاستیک نیز به اندازه 26میزان %مقدار استحکام به 

 گرافن-اي فلزهاي لایهنانوکامپوزیت تحلیل رفتار مکانیکی -3-4

    مقدمه -3-4-1

شوند اخیراً به هاي یک در میان فلز و گرافن تشکیل میکه از لایه 1گرافن-اي فلزهاي نانولایهکامپوزیت

 يگیري از استحکام و سفتی بالا، محدودهاند که با بهرهکامپوزیتی جدیدي معرفی شدهعنوان مواد 

تند. ي قابل توجهی هسالاستیک بزرگ و مساحت سطح بزرگ گرافن، داراي خواص مکانیکی بهبود یافته

تاکنون تحقیقات نسبتاً محدودي در بررسی رفتار مکانیکی این دسته از مواد کامپوزیت صورت گرفته 

 2ها وجود دارند. به عنوان مثال، کیمهاي باز زیادي جهت مطالعه و بررسی رفتار آناست و هنوز زمینه

هاي یک در میان گرافن و فلز را تولید گرافن با لایه-و نیکل -اي مسهاي نانولایهو همکارانش کامپوزیت

-و نیکل -اي مسوکامپوزیت لایهمبتنی بر نان 3ها همچنین آزمایش فشار را بر نانوپیلر]. آن65کردند [

گرافن را -فلز 4گرافن انجام دادند که توانایی گرافن در متوقف کردن انتشار نابجایی در سطح مشترك

اي فلز (مس و هاي نانولایهو همکارانش اثرات استحکام بخشی گرافن در کامپوزیت 5نشان دادند. لیو

]. 101سازي دینامیک مولکولی را مطالعه نمودند [بیهگرافن تحت بارگذاري ضربه با استفاده از ش-نیکل)

و  6بخشد. لغزشاي کامپوزیت را بهبود میها نشان دادند که سطح مشترك گرافن استحکام ضربهآن

مانند مس و نیکل در  FCCي فلزات دو مکانیزم رقیب در پلاستیسیته 7تغییر شکل دوقلویی مکانیکی

1 Metal-graphene nanolayered composites 
2 Kim 
3 Nanopillar 
4 Interface 
5 Liu 
6 Slip 
7 Deformation twinning 
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شود ]. هدف تحقیقی که در این بخش انجام می106-102آیند [هر دو مقیاس بالک و نانو به حساب می

بارگذاري  گرافن تحت-اي فلزهاي نانولایهپلاستیک کامپوزیت-ي مکانیزم تغییر شکل الاستیکمطالعه

-یههاي مختلفی از ساختار نانولاد. نمونهباشسازي دینامیک مولکولی میفشاري با استفاده از روش شبیه

) یا آلومینیم Ni)، نیکل (Au)، طلا (Ag)، نقره (Cuهاي یک در میان گرافن و فلزات مس (اي با لایه

)Alشوند.هاي مختلف ساخته می) با ضخامت 

 سازي نمونهتابع پتانسیل و مدل -3-4-2

هاي فلزي به کار کنش بین اتمصیف برهم) براي تو2-2) و (1-2در معادلات ( EAMتابع پتانسیل 

-107شود. پارامترهاي پتانسیل براي پنج فلز مس، آلومینیم، نیکل، نقره و طلا از مراجع [گرفته می

) براي توصیف پیوندهاي 9-2) تا (3-2در معادلات ( 1شوند. از تابع پتانسیل ترساف] گرفته می111

] گرفته 112شوند که مقادیر پارامترهاي آن از مرجع [می هاي کربن گرافن استفادهکوالانسی بین اتم

ي جونز در معادله-لنارد 6-12هاي فلز و گرافن از تابع پتانسیل کنش بین لایهشود. براي تعریف برهممی

شود. براي تعیین دو پارامتر این تابع پتانسیل، از مقادیر منتشر شده براي عناصر ) استفاده می2-10(

برتلوت (که در -ي ترکیب لورنتزشود و با استفاده از قاعده] استفاده می117-115جع [یکسان در مرا

 کربن به دست-ها براي جفت اتم فلزشود) مقدار آنبا جزئیات بیشتري توضیح داده می 2-2-4بخش 

دست ه شود. مقادیر بآید. انرژي کل سیستم نیز به عنوان مجموع سه تابع پتانسیل مذبور تعریف میمی

جونز براي فصل مشترك فلزات مختلف با گرافن به شرح زیر -آمده براي پارامترهاي پتانسیل لنارد

 هستند:

𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶 = 0.04675 𝑒𝑒𝑒𝑒      ,    𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶 = 2.8336 Å  

𝜀𝜀𝐶𝐶−𝑁𝑁𝑁𝑁 = 0.052686 𝑒𝑒𝑒𝑒    ,    𝜎𝜎𝐶𝐶−𝑁𝑁𝑁𝑁 = 2.804745 Å  

𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐴𝐴𝐴𝐴 = 0.0461554 𝑒𝑒𝑒𝑒  ,    𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐴𝐴𝐴𝐴 = 2.97183 Å  

𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐴𝐴𝐴𝐴 = 0.038083 𝑒𝑒𝑒𝑒    ,    𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐴𝐴𝐴𝐴 = 3.0038 Å  

𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐴𝐴𝐴𝐴 = 0.043185 𝑒𝑒𝑒𝑒    ,    𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐴𝐴𝐴𝐴 = 3.00335 Å  

1 Tersoff potential 
                                                            



 

و  [�112]، [0�11]هاي بلوري هاي فلز خالص با جهتالف) نمودار شماتیک نمونه 15-3شکل (

 [111]لوري دهد. دلیل انتخاب جهت برا نشان می 𝑧𝑧و  𝑥𝑥 ،𝑦𝑦به ترتیب در جهت محورهاي  [111]

، 65هاي ساخته شده در مراجع [سازي با نانوکامپوزیتهاي شبیهاین است که نمونه 𝑧𝑧در راستاي محور 

ي فلزي به ضخامت ب) مدل کامپوزیت متشکل از چهار لایه 15-3] مطابقت داشته باشند. شکل (113

𝑞𝑞 دهد. به منظور بررسی ي گرافن را نشان میالف) و سه لایه 15-3هاي بلوري شکل (با همان جهت

براي هر دو سیستم فلز خالص و  𝑝𝑝هاي مختلف تأثیر محتمل ضخامت کامپوزیت، پنج نمونه با ضخامت

شوند. شرایط مرزي در راستاهاي ) ساخته می6-3مطابق جدول ( Vو  I ،II ،III ،IVهاي کامپوزیت به نام

𝑥𝑥  و𝑦𝑦  تناوبی، ولی در راستاي𝑧𝑧 گیري معادلات حرکت برابر ند. گام زمانی انتگرالشوآزاد قرار داده می

1 fs هر نمونه قبل از بارگذاري آن، براي شود. فرض میps 100  در دمايK 300  و فشار صفر تحت

  ps-1گردد. سپس بار فشاري با نرخ کرنش مهندسیجهت رسیدن به تعادل اجرا می NPTآنسامبل 

 گردد. بر نمونه اعمال می NVTتحت آنسامبل  𝑥𝑥در راستاي محور  0001/0

 ).q( ي فلزي) و همچنین ضخامت هر لایهp(  ايي فلزي و کامپوزیت لایه) ضخامت پنج نمونه6-3جدول (

 I II III IV V  نمونه

q (Å)  2/29 8/20 5/12 2/4 به ضخامت یک اتم 
p (Å)  8/135 4/102 1/69 8/35 1/19 

 

 سازي و تشریح آننتایج شبیه 3-4-3 

(با  II2، جفت مسی آن II1گرافن -اي مسکرنش نانوکامپوزیت لایه-ج) نمودارهاي تنش 15-3شکل (

-3طور که در شکل (دهد. همان) را نشان می𝑞𝑞ي فلزي منفرد (به ضخامت ) و لایهII1همان ضخامت 

کند. میهاي گرافن کاهش زیادي را در استحکام فشاري کامپوزیت ایجاد شود، لایهج) مشاهده می 15

یم تر تقسي گرافن، فلز را به چهار لایه با ضخامت چهار برابر نازكدلیل این امر این است که سه لایه

دارند. علاوه بر این، سطوح مشترك  II2ي کنند که هر کدام استحکام فشاري کمتري نسبت به نمونهمی

ها را در هنگام اعمال بار فشاري آن هاي گرافن و فلز به دلیل ماهیت غیرپیوندي آن امکان لغزشبین لایه
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اي دو بعدي، استحکام فشاري بالایی مانند حالت هاي گرافن به عنوان مادهدهد. همچنین لایهافزایش می

 ]. 118کششی ندارند [

-شگرافن، (ج) نمودارهاي تن-اي فلزهاي (الف) فلز خالص و (ب) نانوکامپوزیت لایه) نمودار شماتیک نمونه15-3شکل (

) تحت بارگذاري فشاري، و II3ي فلزي منفرد () و لایهII2ي مسی ()، نمونهII1گرافن (-اي مسي نانولایهکرنش نمونه

هاي الحاقی در نمودار (د) مکانیزم )؛ شکلII1ي کامپوزیت (نمونه معکوس(د) فرایندهاي بارگذاري فشاري و بارگذاري 

 دهند.را نشان می P1ي تغییر شکل متناظر با نقطه

) در طول II1گرافن (-اي مسي نانولایهکرنش مهندسی نمونه-د) نمودارهاي تنش 15-3شکل (

طور که در این شکل دهد. همانهاي مختلف را نشان میفرآیندهاي بارگذاري و معکوس آن در کرنش

𝜀𝜀𝑥𝑥 2/0ي خود، به جزء حالت مشهود است، کامپوزیت نانولایه به وضع اولیه گردد. به طور کامل برمی ،=

-قوي در نانوکامپوزیت ایجاد می 2ي شکلو حافظه 1الاستیکبنابراین، اضافه نمودن گرافن، اثرات شبه

سازد که را نمایان می P1ي هاي الحاقی، مکانیزم تغییر شکل نانوکامپوزیت متناظر با نقطهنماید. شکل

1 Pseudoelasticity 
2 Shape memory 
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شود که با هاي فلزي بالا و پایین شروع میلایه در 1فرآیند تسلیم با تشکیل نابجایی موضعی شاکلی

 گردد. هاي گرافن متوقف میرسیدن به لایه

ي ي شکل در نمونهالاستیک و حافظهشبه به منظور آشکار سازي مکانیزم متناظر با اثرات

 بررسی و مقایسه II3و  II1 ،II2هاي نانوکامپوزیت، پیکربندي اتمی در طول تغییر شکل براي نمونه

) و مکانیزم تغییر شکل در کرنش II2ي مسی (ي نمونهالف) پیکربندي اولیه 16-3گردد. شکل (می

2/0𝜀𝜀𝑥𝑥 دهد. ) نشان میCNA( 2ي مشتركاز نماي جانبی در وسط نمونه را براساس تحلیل همسایه =

کل ش شود، نمونه از طریق لغزش سطحی به طور پلاستیک تغییرطور که در این شکل دیده میهمان

 <110>{111}کند. لغزش از طریق حرکت نابجایی کامل هاي سطحی زیادي ایجاد میدهد که پلهمی

]. چون که 120؛ 119شود [به وفور دیده می FCCبلور -افتد که در آزمایش فشار فلزات تکاتفاق می

یداري ایجاد هاي سطحی پاگذرند و در نتیجه پلهها به طور آزاد حرکت کرده و از سطح مینابجایی

ي و مکانیزم ب) پیکربندي اولیه 16-3پذیر نیست. شکل (کنند. این فرآیند تغییر شکل، برگشتمی

05/0𝜀𝜀𝑥𝑥در  II3ي تغییر شکل نمونه دهد. در اینجا هم لغزش سطحی از نشان می CNAرا براساس  =

 د.باشي ماده میطریق تشکیل و انتشار نابجایی، مکانیزم غالب در پلاستیسته

گرافن -مس ايج) پیکربندي اولیه و مکانیزم تغییر شکل پلاستیک کامپوزیت نانولایه 16-3شکل (

)II1دهد. با این که تغییر شکل پلاستیک با تشکیل نابجایی در هاي مختلف را نشان می) در کرنش

ي موضعی هاکلافتد، لیکن این تغییر شهاي فلزي بالایی و پایینی مشابه با مس خالص اتفاق میلایه

بار  کنند. با افزایشي ماده جلوگیري میها در بقیهشوند و از انتشار آنهاي گرافن متوقف میتوسط لایه

د. توانند در ماده منتشر شونهاي گرافن نمیهاي موضعی شاکلی به دلیل مانع مؤثر لایهاعمالی، نابجایی

دلیل پیوندهاي کوالانسی محکمشان در ماده نفوذ دهند، اما به هاي گرافن به شدت تغییر شکل میلایه

توان به دو ویژگی ذاتی گرافن نسبت داد: یکی، سفتی خمشی ضعیف آن، و کنند. این امر را مینمی

1 Shockley partial dislocations 
2 Common neighbour analysis 

                                                            



ي د) ساختار تغییر شکل یافته 16-3اي مستحکم آن. شکل (دیگري، پیوندهاي کوالانسی درون صفحه

2/0𝜀𝜀𝑥𝑥 در کرنش II1ي هاي گرافن در نمونهلایه دهد که در آن، هیچ پیوند شکسته را نشان می =

ي کامپوزیت با افزایش کرنش فشاري اعمال شده، تغییر شکل دوقلویی شود. در نمونهاي دیده نمیشده

)deformation twinningیت ي کامپوزنمونه افتد. چون که تغییر شکل پایداري در) بیشتري اتفاق می

دهد، ساختار آن تا قبل از این که دچار ي مس خالص رخ نمیند نمونههاي سطحی ماناز طریق پله

 پذیر است.کمانش گردد، بازگشت

 
، (ب) 08/0در کرنش  II2ي مس ) (الف) نمونهCNAي (بر اساس ) ساختارهاي اولیه و تغییر شکل یافته16-3شکل (

هاي گرافن تغییر شکل مختلف، (د) لایه هايکرنشدر  II1گرافن -اي مس، (ج) کامپوزیت نانولایهII3ي فلزي منفرد لایه

و  15/0، 1/0، 05/0ي هاي فشاري اعمال شدهبا برگرداندن کرنش II1ي و (ه) ساختار نهایی نمونه 2/0یافته در کرنش 

 به ترتیب از چپ به راست.   2/0

شاري اعمال شده هاي في کامپوزیت را بعد از حذف کرنشه) پیکربندي نمونه 16-3تصاویر شکل (

05/0𝜀𝜀𝑥𝑥دهند. براي کرنش ج) را نشان می 16-3در شکل ( ، کامپوزیت در طول فرآیند باربرداري به =
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شکل گرفته در بارگذاري  1گردد، که در آن مرزهاي دوقلوییي خود برمیطور کامل به ساختار اولیه

]. نهایتاً وقتی که 122، 121ند [کندیگر حرکت میبه سمت هم 2هابرشیفشاري به تدریج از طریق زوج

ي شود. نکته) حاصل میdetwinningرسند، جداشدگی دوقلوها (دیگر میدو مرز جفتی همسایه به هم

) در طول فرآیند باربرداري به طور detwinningدیگر این که تنش مورد نیاز براي جداشدن دوقلوها (

) deformation twinningتغییر شکل دوقلویی ( اي از تنش لازم براي تشکیل نابجایی وقابل ملاحظه

1/0𝜀𝜀𝑥𝑥د)) کمتر است. براي  15-3در فرایند بارگذاري (شکل ( ي هم ساختار کامپوزیت به حالت اولیه =

شود. براي هاي جابجاشده بر روي سطح آزاد مشاهده میگردد، جز این که تعدادي اتمخود برمی

15/0𝜀𝜀𝑥𝑥 ماند. لیکن، ماده ادي نابجایی موضعی در درون ماده به جا میبا حذف بار اعمال شده، تعد =

2/0𝜀𝜀𝑥𝑥براي کرنش بزرگ  گردد؛ چون که با حذف بار اعمالی به طور کامل به ساختار اولیه برنمی =

ماند. این موضوع کمانش ) (حاصل از توده شدن ذرات) در ماده به جا میstacking faultتعدادي چینه (

2/0𝜀𝜀𝑥𝑥کرنش اعمال شده ماده در زیر بار  هاي دهد. نتیجه این که اضافه نمودن لایهرا نشان می =

هاي فلزي در لایه 3) و میزان رشد جفتtwinnabilityي مسی، قابلیت دوقلویی شدن (گرافن به نمونه

 سکند که پالاستیک میاي شبهي کامپوزیت را تبدیل به مادههاي گرافن مادهدهد. لایهرا افزایش می

 ي خود را بازیابد. شکل اولیه ~%15تواند تا کرنش فشاري می از حذف بار اعمالی

𝐸𝐸𝑥𝑥) مدول یانگ فشاري 7-3جدول ( = 𝐸𝐸𝑦𝑦 نسبت پواسون ،𝜈𝜈𝑥𝑥𝑥𝑥 = 𝜈𝜈𝑦𝑦𝑦𝑦 هاي فلز خالص و نمونه

ي ي الاستیک و تئوري الاستیسیتهدهد. از محدودهرا براي ماتریس مس نشان می Vتا  Iاي نانولایه

هد، دي این خواص مکانیکی استفاده گردید. گرافن مدول الاستیک را افزایش میخطی براي محاسبه

دهد. علاوه بر این، مدول یانگ با افزایش ي خالص کاهش میاما نسبت پواسون را در مقایسه با نمونه

 یابد. اي افزایش میبه طور قابل ملاحظه Vبه  Iي کسر وزنی گرافن از نمونه

 

1 Twin boundaries 
2 Shear coupling 
3 Twin 

                                                            



 اي.هاي مس خالص و کامپوزیت نانولایه) مدول الاستیک فشاري و نسبت پواسون براي نمونه7-3( جدول

 I II III IV V  نمونه

𝐸𝐸𝑥𝑥  (𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺𝐺) 
 185 184 185 183 168 فلزي خالص

 612 301 311 275 251 اينانولایه

𝜈𝜈𝑥𝑥𝑥𝑥  
 49/0 45/0 48/0 47/0 39/0 فلزي خالص

 12/0 3/0 22/0 44/0 33/0 اينانولایه
 

هاي با ضخامت Vتا  Iمس -اي گرافنیههاي نانولاکرنش نمونه-الف) نموارهاي تنش 17-3شکل (

دهد. استحکام کامپوزیت هاي گرافن برابر، تحت بارگذاري فشاري را نشان میمختلف، اما با تعداد لایه

ي مس خالص با نمونه Iي تنش نمونه یابد. با مقایسه نموداري فلزي افزایش میبا افزایش ضخامت لایه

ي فلزي استحکام کامپوزیت نانولایه به شود که با افزایش ضخامت لایهج) معلوم می 15-3در شکل (

هد دشود. این امر وابستگی استحکام فلز به ضخامت را نشان میي فلزي معادل نزدیک میسمت نمونه

]. نتیجه این که 123نماید [نانومواد را یادآوري میي نمونه در خواص که موضوع معمول تأثیر اندازه

ازي سباشد. نتایج شبیهي فلزي عامل مؤثري در تعیین استحکام فشاري کامپوزیت میضخامت لایه

III )Å 1/69 𝑝𝑝ي تر از نمونههاي خالص ضخیمدهد که براي مدلنشان می ) با افزایش ضخامت، ≤

 شود. شاهده میکرنش م-همگرایی در بین نمودارهاي تنش

ي الاستیک هاي فلزي خالص، ناحیهشود، بر خلاف نمونهالف) دیده می 17-3طور که در شکل (همان

دار در فلز خالص، کرنش دندانه-باشد. در حالی که نمودارهاي تنشنمودارها در نانوکامپوزیت هموار می

ر ها، تغییکرنش نانوکامپوزیت-تنشدهد. نمودارهاي تشکیل نابجایی و فرار از سطح آزاد را نشان می

) و کمانش، را deformation twinningایجاد شده در مکانیزم تغییر شکل، یعنی تغییر شکل دوقلویی (

 I ،III ،IVهاي کامپوزیت ي نمونهب) ساختار تغییر شکل پلاستیک یافته 17-3سازد. شکل (نمایان می

1/0𝜀𝜀𝑥𝑥در کرنش  Vو  شود، طور که مشاهده میدهد. هماننشان می تحت بارگذاري فشاري را =

به طور پلاستیک از طریق مکانیزم تغییر شکل دوقلویی  IIي نیز مشابه با نمونه Iي نسبتاً ضخیم نمونه

)deformation twinningتر هاي نازكدهد. لیکن، نمونه) تغییر شکل میIII ،IV  وV  به طور پلاستیک

دهد که براي دهند. این موضوع، وجود ضخامتی بحرانی را نشان میاز طریق کمانش تغییر شکل می

76 
 



 deformationهاي کمتر از آن، تغییر در مکانیزم تغییر شکل از تغییر شکل دوقلویی (ضخامت

twinningافتد.) به کمانش اتفاق می 

 
ارگذاري فشاري و (ب) تحت ب Vتا  Iمس -ي گرافنهاي نانولایهکرنش نمونه-) (الف) نمودارهاي تنش17-3شکل (

𝜀𝜀𝑥𝑥 1/0در کرنش  Vو  I ،III  ،IVمس -ي گرافنهاي نانولایهي نمونهساختار تغییر شکل یافته براساس تحلیل  =

CNA. 

در  Niو  Ag ،Au ،Alبراي فلزات  IIي کامپوزیت ي نمونه) ساختار تغییر شکل یافته18-3شکل (

1/0𝜀𝜀𝑥𝑥کرنش فشاري  مکانیزم تغییر شکل مشابه با  Auو  Agهاي ماتریسدهد. براي را نشان می =

گردد که در آن مواد کامپوزیت با تشکیل و انتشار تغییر شکل دوقلویی مشاهده می Cuماتریس 

)deformation twinningوزیت ي کامپدهند. ولی مکانیزم تغییر شکل ماده) تغییر شکل پلاستیک می

ها، لغزش ناشی از نابجایی، مکانیزم غالب تغییر شکل در آنمتفاوت است که  Niو  Alهاي براي ماتریس

نسبت  FCC) فلزات twinningتوان به میزان متفاوت تمایل دوقلویی شدن (باشد. این اختلاف را میمی
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ي )، انرژي چینهstacking faultداد که با ثوابت الاستیک، انرژي چینه حاصل از توده شده ماده (

)stacking faultیدار و انرژي چینه حاصل از دوقلویی شدن () ناپاtwinning fault ناپایدار ارزیابی (

تحت  Niو  Al) بیشتري از عناصر twinnabilityمیزان قابلیت دوقلویی شده ( Cuو  Ag ،Auگردد. می

ها را ) آنtwinning]. اضافه نمودن گرافن تمایل دوقلویی شدن (124، 114یک بار اعمال شده دارند [

ها از طریق مکانیزم تغییر شکل دوقلویی شود که مواد کامپوزیت آندهد و باعث میافزایش می

)deformation twinningشوند که با معکوسهاي گرافن باعث می) تغییر شکل دهند. علاوه بر این، لایه 

 د. ود را بیابني خها، پیکربندي اولیهي نانوکامپوزیتکردن بار اعمالی، ساختار تغییر شکل یافته

 
براي مواد مختلف ماتریس در کرنش فشاري  IIIي نانوکامپوزیت ) مکانیزم تغییر شکل پلاستیک نمونه18-3شکل (

10%. 

 گیرينتیجه -3-4-4

ي اهاي گرافن در رفتار مکانیکی کامپوزیت نانولایهدر این بخش از پژوهش رساله، تأثیر اضافه نمودن لایه

سازي دینامیک مولکولی مورد بررسی با استفاده از روش شبیه FCCعنصر فلزي گرافن براي پنج -فلز

-بیهها مطالعه گردید. نتایج شي فلزي در مکانیزم تغییر شکل کامپوزیتقرار گرفت. تأثیر ضخامت لایه

ند. سازاي را آشکار میهاي لایههاي گرافن در خواص مکانیکی نانوکامپوزیتسازي سه نقش مؤثر لایه
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دهند. به عنوان مثال، با افزودن گرافن در ها سفتی فشاري مواد کامپوزیت را افزایش میاول این که، آن

یابد. دوم این افزایش می 49ي %ي فلزي، مدول الاستیک به اندازهبا بیشترین ضخامت لایه Iي نمونه

 ي فلزي،فزایش ضخامت لایهدهند. لیکن، با اها را کاهش میهاي گرافن، استحکام فشاري آنکه، لایه

ك کند. سوم این که، فصل مشتري فلزي خالص میل میها به سمت استحکام مادهاستحکام نانوکامپوزیت

بین ماتریس فلز و گرافن توانست به طور مؤثري از رشد و انتشار نابجایی ذرات فلزي جلوگیري نماید، 

مت دارد. نتیجه این که، موادي مهندسی با اثرات ي یک اتم ضخاعلی رغم این که گرافن تنها به اندازه

 deformation) ناشی از مکانیزم تغییر شکل دوقلویی (shape memoryي شکل (الاستیک و حافظهشبه

twinningي ها با پایه) براي کامپوزیتCu ،Ag  وAu .به دست آمدند 
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 فصل چهارم

 ههاي فلزي تقویت شدنانوکامپوزیت شیشه مکانیکی و خواص رفتار تحلیل

 

 

 

 مقدمه -4-1

نظم و غیر بلوري که دارند، داراي هاي فلزي گروه جدیدي از مواد هستند که به دلیل ساختار بیشیشه

 ها را از فلزات بلوري متناظرشان متمایزاي بوده که آنالعادهخواص فیزیکی و مکانیکی جالب و خارق

ي الاستیک بزرگ، جذب انرژي پایین، مقاوم ها داراي استحکام بالا، سختی بالا، محدودهساخته است. آن

و  MPa 3000، استحکام شکست 900در برابر خوردگی و سایش و غیره (به عنوان مثال، سختی ویکر 

دو خواص  هاي فلزي در واقع ترکیبی از هرباشند. شیشه]) می125[ 2ي الاستیک بزرگ %محدوده

توانند داراي کاربردهاي مهندسی متنوعی مانند تجهیزات نوري، ها هستند. بنابراین میفلزات و شیشه

صنعت ساعت سازي، سپرهاي امواج الکترومغناطیسی، تجهیزات ورزشی، حسگرهاي فشار، مواد پوششی، 

این است که موادي  هاي فلزيهاي اصلی شیشه]. یکی از ویژگی125تجهیزات پزشکی و غیره باشند [

کنند. شترد بوده و تحت بار اعمال شده به طور ناگهانی و بدون تغییر شکل پلاستیک در مقیاس ماکرو می

 هاي کربنی و گرافنها افزودن فاز دوم مانند نانولولهاز این رو، براي بهبود و افزایش خواص مکانیکی آن
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 يگیرد. بدین منظور، در این فصل، تأثیر افزودن نانولولههایی است که مورد استفاده قرار مییکی از روش

ازي دینامیک سها با استفاده از شبیههاي فلزي و مکانیزم تغییر شکل آنکربنی بر خواص مکانیکی شیشه

-گردد. سپس براي تقویت و بهبود خواص مکانیکی مخصوصاً نرمی و چقرمگی شیشهمولکولی بررسی می

زي ساگردد و با استفاده از شبیهگر پیشنهاد میها به عنوان تقویتبه آن هاي فلزي، افزودن گرافن

 شود. می هاي فلزي بررسیي شیشهدینامیک مولکولی تأثیر گرافن بر رفتار مکانیکی و پلاستیسیته

 ي فلزيشیشه-ي کربنینانولوله نانوکامپوزیتتحلیل رفتار مکانیکی  -4-2

 مقدمه -4-2-1

مختلف  گر در انواعی به دلیل استحکام و مدول یانگ بالایی که دارند به عنوان تقویتهاي کربننانولوله

ه است. هاي کربنی در پلیمرها بودي نانولولهاند. بیشترین استفادهمواد به طور وسیعی به کار گرفته شده

هاي نولولهاهاي تجربی و محاسباتی زیادي براي تحلیل خواص مکانیکی پلیمرهاي تقویت شده با نتلاش

تغییر شکل  ]127[ و همکارانش 1. به عنوان مثال، فرانکلند]129-126[ کربنی صورت گرفته است

ازي دینامیک سهاي کوتاه و بلند با استفاده از شبیهپلیمر با نانولوله-ي کربنیکششی کامپوزیت نانولوله

ور هاي کربنی بلند، سختی پلیمر را به طدهد که نانولولهنشان می هاآنمولکولی را بررسی کردند. نتایج 

. فلزات کنندهاي کربنی کوتاه، ماتریس را تقویت نمیدر حالی که نانولوله ،دهندگیري افزایش میچشم

ستفاده ا هاآنهاي کربنی براي بهبود خواص مکانیکی هاي لولهگروه دیگري از مواد هستند که از نانولوله

ي هاي زیادي براي مطالعهشوند و تاکنون تلاشنامیده می 2یس فلزيهاي ماترشده است که کامپوزیت

هاي خواص مکانیکی کامپوزیت ]133[ و همکارانش 3. داوش]134-130[ صورت گرفته است هاآن

هبود حاکی از ب هاآنمس با کسرهاي حجمی مختلف از نانولوله را مطالعه کردند. نتایج -ي کربنینانولوله

1 Frankland 
2 Metal matrix composites (MMCs) 
3 Daoush 
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ی با ماترس ي کربندیگري، با ترکیب نانولوله باشد. در تحقیقتی ماتریس مسی میمدول الاستیک و سخ

 . ]134[ مس، سختی و استحکام آن بهبود یافت

نظم به دلیل خواص مکانیکی، ) با ساختار اتمی بیBMGs( 1هاي فلزي بالکهاي اخیر، شیشهدر سال

ها مقاومت خوردگی بالا، مدول اند. آنکردهشیمیایی و فیزیکی متمایزشان توجه زیادي را به خود جلب 

]. تغییر شکل مکانیکی در 135ي الاستیک بزرگ دارند [الاستیک و استحکام بالا، سختی بالا و محدوده

خیلی متفاوت از آلیاژهاي فلزي بلوري هستند و عیوب معمولی  2هاي فلزي بالک آمورفشیشه

ي جدیدي از مواد ها دستهاي را ندارند. بنابراین، آندانهها و مرزهاي ساختارهاي بلوري مانند نابجایی

دهند که کاربردهاي زیادي مانند تجهیزات ورزشی، کالاهاي لوکس، ساختاري و عملکردي را تشکیل می

 ]. 135الکترونیک، و تجهیزات پزشکی خواهند داشت [

معرض بارگذاري قرار ي الاستیک بزرگی دارند، اما وقتی که در هاي فلزي بالک محدودهشیشه

هاي زیادي براي افزایش توانایی جذب انرژي ها پایین است. از این رو، تلاشگیرند، جذب انرژي آنمی

]. به عنوان مثال، 138-136، 51، 49، 5ها صورت گرفته است [آن 3و بنابراین بهبود خواص نرمی

به منظور  5Ti14.6Ni10Al17.9Cu52.5rZاي ] ذرات گرافیت را با ماتریس شیشه137[ 5و لوفلر 4سگریست

ا افزودن ي پلاستیک آلیاژ بها نشان دادند که ناحیهبهبود کرنش پلاستیک فشاري ماده ترکیب کردند. آن

و همکارانش  6یابد. وویابد، ولی استحکام تسلیم آن مقداري کاهش میمیکروذرات گرافیت افزایش می

ان ها نشهاي فلزي بالک را بررسی نمودند. نتایج آنیکی شیشهدر خواص مکان B2گر ] تأثیر تقویت138[

 یابد. بهبود می B2 -ي فلزيکششی کامپوزیت شیشه دهد که ظرفیت تغییر شکل پلاستیکمی

1 Bulk Metallic Glasses (BMGs) 
2 Amorphous 
3 Ductility characteristics 
4 Siegrist 
5 Löffler 
6 Wu 
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گرهاي مناسبی براي بهبود هر چه بیشتر خواص الاستیک و پلاستیک هاي کربنی تقویتنانولوله

ی ها، یعنی تشکیل و انتشار باندهاي برشمکانیزم تغییر شکل آناي هستند، به طوري که در مواد شیشه

ي لولهي منیزیم با افزودن نانوگذارند. استحکام فشاري و کرنش پلاستیک آلیاژ آمورف بر پایهتأثیر می

و  1]. سو49دهد [هاي شکست را تحت تأثیر قرار میکربنی بهبود یافته و باندهاي برشی و ترك

تانیم ي تیگیري را در سختی و استحکام شکست کامپوزیت آمورف بر پایهیش چشم] افزا6همکارانش [

ي اي در محدودهها افزایش قابل ملاحظهي کربنی به دست آوردند. نتایج آننانولوله %12با افزودن 

ي فلزي ] شیشه139و همکارانش [ 2دهد. باینالاستیک با افزایش کسر حجمی نانولوله را نشان می

ي را در مدول گیرها افزایش چشمي کربنی را ساختند. نتایج آني زیرکونیم تقویت شده با نانولولهبرپایه

در بهبود  ي کربنیدهند. با این که این تحقیقات تجربی نقش مؤثر نانولولهالاستیک و سختی نشان می

ي شیشه-نانولوله کنشسازند لیکن بررسی مکانیزم برهمهاي فلزي را آشکار میخواص مکانیکی شیشه

نی هاي کربي تأثیر نانولولهفلزي در طول بارگذاري مکانیکی ماده حائز اهمیت است. همچنین مطالعه

مل اي است که عاهاي فلزي در مقیاس اتمی داراي اهمیت ویژهدر مکانیزم تسلیم و تغییر شکل شیشه

ا باشد. نتایج این تحقیق رمولکولی میسازي دینامیک محرك انجام تحقیق حاضر با استفاده ار شبیه

هاي فلزي، با استحکام و نرمی بهبود یافته ي شیشههاي جدید بر پایهتوان در طراحی نانوکامپوزیتمی

 به طور همزمان، به کار گرفت. 

 هاي آزمایشکنش و نمونههاي برهمپتانسیل -4-2-2

) 1کنش اتمی وجود دارد: (سه نوع برهم ي کربنی،براي یک ماتریس فلزي تقویت شده با نانولوله

-) برهم3گر (نانولوله) و (هاي کربن تقویتکنش بین اتم) برهم2کنش بین عناصر فلزي ماتریس، (برهم

) و 1-2در معادلات ( EAMگر. در تحقیق حاضر، از پتانسیل هاي تقویتکنش بین ماتریس فلزي و اتم

شود. ) در ماتریس استفاده میZrو زیرکونیوم ( )Cuهاي مس () براي بیان انرژي پیوندي بین اتم2-2(

1 Hsu 
2 Bian 
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هاي کنش اتم] براي محاسبه برهم140و همکارانش [ 1از مقادیر پتانسیل به دست آمده توسط شنگ

نی، تابع هاي کربهاي کربن در نانولولهکنش بین اتمشود. براي تعریف پتانسیل برهمفلزي استفاده می

شود. از این تابع پتانسیل به طور وسیعی )  به کار گرفته می9-2) تا (3-2معادلات (انرژي ترساف از 

، 112ها توسط سایر محققین استفاده شده است [هاي کربن نانولولهبراي توصیف میدان پتانسیل بین اتم

سنجش  شوند. به منظور] گرفته می112]. پارامترهاي مورد نیاز این تابع پتانسیل از مرجع [142-145

 اي ساخته شد و دري حاضر، نانولولهاعتبار این پتانسیل براي مدل نانولوله استفاده شده در مطالعه

به ترتیب براي مدول یانگ  GPa 3/140و  GPa 976محوري قرار گرفت. مقادیر -معرض بار کششی تک

به عنوان فق است (و استحکام کششی به دست آمد که با مقادیر منتشر شده توسط سایر محققین در توا

 ]).145مثال [

اي است و استحکام کامپوزیت را تحت تأثیر فصل مشترك بین نانولوله و ماتریس داراي اهمیت ویژه

. در یابدگر انتقال میدهد. تنش اعمال شده به ماتریس از طریق این فصل مشترك به تقویتقرار می

ه توسعه نانولول-پیوندهاي اتمی در فصل مشترك ماتریسهاي مختلفی براي بهبود مطالعات تجربی، روش

کنش جونز براي توصیف برهم-سازي، تابع پتانسیل لنارد]. در موارد شبیه196، 195اند [داده شده

]. تحقیقات زیادي 146، 197، 90، 7واندروالس بین نانولوله و ماتریس فلزي به کار گرفته شده است [

تفاده گر اسبع پتانسیل براي مدل نمودن فصل مشترك ماتریس و تقویتها از این تاهستند که در آن

] براي تعریف فصل مشترك غیرپیوندي نانولوله 147شده است. به عنوان نمونه، چوي و همکارانش [

] از 148را به کار گرفتند. همچنین کیم و همکارانش [ 6-12جونز -کربنی و آلومینیم، پتانسیل لنارد

-در کامپوزیت چند لایه گرافن Ni-Cکنش واندروالس براي توصیف برهم 6-12ز جون-پتانسیل لنارد

باشد، به طوري که هیچ ) میDFT( 2نیکل استفاده کردند که براساس محاسبات تئوري تابعی چگالی

1 Sheng 
2 Density functional theory 
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-توانسته است به خوبی برهم 6-12جونز -افتد. پتانسیل لناردگونه پیوندي بین کربن و نیکل اتفاق نمی

واندروالس فصل مشترك بین این دو عنصر را توصیف نماید. در تحقیق حاضر نیز انرژي هاي کنش

هاي سازي فصل مشترك کربن با اتم) براي مدل10-2ي (مطابق معادله  6-12جونز -پتانسیل لنارد

هاي ساخته شده، هیچ گونه پیوندي شیمیایی بین شود. لذا، در مدلمس و زیرکونیوم به کار گرفته می

افتد. به طور کلی، از روش مشابهی براي ها اتفاق نمیسازيگر و ماتریس در طول شبیههاي تقویتمات

هاي ساخته شده در پژوهش ي نانوکامپوزیتهاي غیرپیوندي فصل مشترك در کلیهکنشتعریف برهم

ي روشی یرپیوندهاي غکنشجونز براي برهم-گردد. در واقع، به کارگیري پتانسیل لناردحاضر استفاده می

 ].148دهند [پذیرفته شده در مجامع علمی مهندسی مواد بوده و نتایجی منطقی و فیزیکی به دست می

دلیل استفاده از این تابع پتانسیل در بالا توضیح داده شد و چند نمونه از مراجعی که این تابع 

-کنشبرهم جونز براي-پتانسیل لنارداند ذکر گردید. در واقع، به کارگیري تابع پتانسیل را به کار گرفته

هاي فلزي ماتریس، روشی پذیرفته شده توسعه محققان هاي کربن نانولوله و اتمهاي غیرپیوندي بین اتم

-باشد. با توجه به اهداف تعریف شده در پروپزال رساله، بررسی خواص و کارآیی فصل مشترك تقویتمی

گیرد. لیکن، براي توصیف آن و مورد بررسی قرار نمی گرها و ماتریس جزو اهداف پژوهش حاضر نبوده

هاي دینامیک مولکولی تعریف شده و مورد سازيشود که توسط دیگران در شبیهاز روشی استفاده می

ر شوند که براي آن عناصگیرد. پارامترهاي این تابع پتانسیل هم از مراجعی گرفته میاستفاده قرار می

 اند. تطبیق داده شده

 1برتلوت-ي ترکیب لورنتزبراساس قاعده Zr-Cو  Cu-Cهاي کنشبراي برهم 𝜀𝜀و  𝜎𝜎مترهاي پارا

ار هاي غیریکسان به کجونز براي اتم-گردد که به طور وسیعی براي تخمین پارامترهاي لناردتعیین می

Å 29726/2 𝜎𝜎𝐶𝐶𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶شود. براي مس، مقادیر برده می 𝑒𝑒𝑒𝑒 52031/0 𝜀𝜀𝐶𝐶𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶و  = ] 149از مرجع [ =

Å 9318/2 𝜎𝜎𝑍𝑍𝑍𝑍−𝑍𝑍𝑍𝑍شوند. از مقادیر گرفته می 𝑒𝑒𝑒𝑒 73847/0 𝜀𝜀𝑍𝑍𝑍𝑍−𝑍𝑍𝑍𝑍و  = هاي زیرکونیوم براي اتم =

Å 37/3 𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐶𝐶هاي کربن غیرپیوندي برابر شوند. این مقادیر براي اتم] استفاده می150از مرجع [ و  =

1 Lorentz-Berthlot mixing rule 
                                                            



𝑒𝑒𝑒𝑒 0042/0 𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐶𝐶 𝜀𝜀12استفاده از میانگین هندسی (]. با 151شوند [قرار داده می = = √𝜀𝜀11𝜀𝜀22 در (

𝑒𝑒𝑒𝑒 04675/0 𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶ي مذبور، مقادیر قاعده 𝑒𝑒𝑒𝑒 05569/0𝜀𝜀𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍و  = هاي به ترتیب براي پتانسیل =

Å 8336/2𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶آید. مقادیر به دست می C-Zrو  C-Cuکنش برهم Å 1509/3 𝜎𝜎𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍و  = از  =

𝜎𝜎12میانگین حسابی ( = (𝜎𝜎11 + 𝜎𝜎22)/2هاي ي مذبور به ترتیب براي فصل مشترك) در قاعدهC-Cu 

Å 9 𝑟𝑟𝑐𝑐ي برش برابر آید. فاصلهبه دست می C-Zrو  شود که برابر جونز فرض می-لنارد براي پتانسیل =

 باشد.می 𝜎𝜎𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍و  𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶میانگین حسابی  𝜎𝜎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎است که در آن  𝜎𝜎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎68/2با 

لذکر اي فلزي با افزودن سه تابع پتانسیل فوقشیشه-کل نانوکامپوزیت نانولوله 𝐸𝐸𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑎𝑎𝑎𝑎انرژي پتانسیل 

 آید:به دست می

)4-1( 𝐸𝐸total = 𝐸𝐸eam + 𝐸𝐸Tersoff + 𝐸𝐸LJC−Cu + 𝐸𝐸LJC−Zr 

 𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶هاي کربن نانولوله، پتانسیل اتم 𝐸𝐸𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇هاي ماتریس، انرژي پتانسیل اتم 𝐸𝐸𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒که در آن، 

هاي نانولوله و زیرکونیم را پتانسیل بین اتم 𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍پتانسیل فصل مشترك بین ذرات نانولوله و مس، و 

 دهند. نشان می

با گرم  36Zr64Cuهاي آزمایش ساخته شوند، مدل آمورف نسبتاً بزرگی از آلیاژ قبل از این که نمونه

ت آید. اي به دسي خوبی از یک آلیاژ شیشهتهشوند تا ساختار شکل گرفکردن و خنک کردن ساخته می

ها مس و اتم 1688487متشکل از  3Å 300×300×300اي با ابعادي حدود براي این کار، نمونه

 يشود. براي تعیین ساختار و موقعیت اولیهزیرکونیوم با شرایط مرزي تناوبی در هر سه راستا ساخته می

هاي عنصر اصلی یعنی مس، با توجه به درصد اتمی اجزاء، تعداد اتم fccها براساس ساختار بلوري اتم

اتم) تعیین  607855و  1080632هر عنصر تشکیل دهنده (به ترتیب براي مس و زیرکونیم برابر 

توان با استفاده از اعداد تصادفی، تمامی ها و هر کدام از عناصر، میگردد. با توجه به تعداد کل اتممی

ي بلوري قرار داد. از آنجا که نمونه ذوب شده و براي مدتی در دماي بالاي هاي شبکهمکانها را در اتم

 ي آن عملاًکند؛ لذا ساختار اولیهشود در نتیجه ساختاري بی نظم پیدا میدماي ذوب نگه داشته می

 ضافه نمودني اصلی، براي اهاي آزمایش از این نمونهکند. بعد از برش نمونهاهمیت چندانی پیدا نمی
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26√اي با قطري برابر با مجموع قطر نانولوله و دو برابر ضخامت فصل مشترك (نانولوله، استوانه 𝜎𝜎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎 در (

 شود.افزار لمپس، برش داده میهاي آزمایش، توسط دستورات نرموسط نمونه

به تعادل  ps 500شود و سپس به مدت گرم می K 2000ي اصلی از دماي اتاق تا دماي نمونه

ي میانی شود. در مرحلهخنک می K 10هاي متفاوت تا دماي رسد. بعد از آن در سه مرحله با نرخمی

 Kتا  K 900از دماي  K/ps 0667/0سازي باشد، نمونه با کمترین نرخ خنکترین مرحله میکه مهم

مراحل اول و سوم از فرآیند  شود. براي]) خنک می152(که در آن، دماي انتقال شیشه قرار دارد [ 700

ي اصلی خنک شده شود. از این نمونهاستفاده می K/ps  725/1و  5/5هاي سازي به ترتیب از نرخخنک

ي الف) تابع توزیع جفت (معادله 1-4شود. شکل (هاي آزمایش استفاده میبراي برش و ساخت نمونه

نشان  Zr-Zrو  Cu-Cu ،Cu-Zrهاي اتمی تي فلزي آماده شده را براي جف) از فصل اول) شیشه1-2(

 سازد.دهد که به خوبی آمورف بودن ساختار اتمی نمونه را نمایان میمی

کربنی  يي فلزي، تقویت شده با نانولولهشیشه-ي کربنیهاي نانولولهنمودارهاي شماتیک کامپوزیت

هاي مشخص شده با اند. بخشب) نشان داده شده 1-4بلند (پیوسته) و کوتاه (ناپیوسته) در شکل (

هاي دینامیک مولکولی را نشان سازيهاي در نظر گرفته شده براي شبیهچین، مدلهاي خطمستطیل

ربنی ي کي فلزي، نانولولهشیشه-ي کربنی بلندي فلزي، نانولولهبعدي شیشههاي سهدهند. مدلمی

اند. ابعاد ج تا و) نمایش داده شده 1-4اي (هي کربنی به ترتیب در شکلي فلزي و نانولولهشیشه-کوتاه

هستند. کایرالتی  3Å 50×50×3/102به ترتیب برابر  zو  x ،yهاي آزمایش در راستاهاي این نمونه

هاي به ترتیب براي مدل Å 4/60و   Å 3/102هاي و طول Å 54/12با قطر  (16,0)ها، زیگزاگ نانولوله

 باشند. بلند و کوتاه می

-نانوکامپوزیت در جهت موازي با محور نانولوله، شرایط مرزي تناوبی 𝐸𝐸𝑥𝑥𝑥𝑥براي تعیین مدول یانگ 

با اعمال بارگذاري کششی  xها در جهت گردد و نمونهاتخاذ می zو  x ،yآزاد به ترتیب در راستاهاي -آزاد

𝑠𝑠−1 810 𝜀𝜀𝑥̇𝑥𝑥𝑥با نرخ کرنش ثابت  ] 153ساس تئوري ویریال [برا 𝜎𝜎𝑥𝑥𝑥𝑥شوند. تنش نرمال کشیده می =
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گردد. در نتیجه، مدول در هر گام زمانی از نرخ کرنش اعمالی محاسبه می 𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥شود. کرنش محاسبه می

𝐸𝐸𝑥𝑥𝑥𝑥ي الاستیک یانگ از معادله = 𝜎𝜎𝑥𝑥𝑥𝑥/𝜀𝜀𝑥𝑥𝑥𝑥 آید. ها به دست میبراي تمامی نمونه 

 
هاي فلزي نمودار شماتیک شیشه ، (ب)بعد از خنک سازي 36Zr64Cuي اصلی ) (الف) تابع توزیع جفت نمونه1-4شکل (

اموپوزیت ي فلزي خالص، نانوکبه ترتیب پیکربندي اتمی شیشه و)-ي کربنی بلند و کوتاه و (جتقویت شده با نانولوله

 .ي کربنی زیگزاگي کربنی بلند و کوتاه، و نانولولهتقویت شده با نانولوله

 هايکرنش و مدول یانگ نمونه-رفتار مکانیکی، نمودارهاي تنشدر تحقیق حاضر براي تعیین 

شوند. محوري انجام می-، دو آزمایش مکانیکی کشش و فشار تکهانانوکامپوزیتي فلزي و شیشه

 گر) در معرضهمچنین، براي بررسی رفتار مکانیکی مواد در جهت عرضی (عمود بر محور طولی تقویت

آزاد -ادآز-آزاد و تناوبی-تناوبی-در کل، دو شرایط مرزي مختلف تناوبیگیرند. بارگذاري عرضی قرار می

هاي شیشه و سازي نمونه) به ترتیب براي شبیهfsفمتوثانیه ( 5/0و  1هاي زمانی گردد و گاماتخّاذ می

ي اصلی و به تعادل سازي نمونهبراي آماده NPTفشار هم-دماشوند. از آنسامبل همکامپوزیت استفاده می

-افزار شبیهشود. از نرمها استفاده میبراي انجام بارگذاري NVTها و از آنسامبل کانونی رساندن نمونه

زار افگردد. نرمهاي دینامیک مولکولی استفاده میسازيي شبیه] براي انجام کلیه100سازي لمپس [

OVITO 199شود [گرفته می هاي اتمی به کارها و ترسیم کرنشبراي نمایش پیکربندي اتمی نمونه .[ 
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 ي فلزي خالص  شیشه -4-2-3

 3Åي اصلی، مدل نسبتاً کوچکی از آن با ابعاد اي بودن ساختار نمونهبراي بررسی بیشتر شیشه

) برش داده شده و سپس در معرض بار P P Sآزاد (-تناوبی-با شرایط مرزي تناوبی 300×30×150

ي اجازه zگیرد. اعمال شرط مرزي آزاد در راستاي محور قرار می xمحوري در راستاي محور -کششی تک

روشی  هاي فلزيهاي دینامیک مولکولی شیشهسازيدهد که در شبیهتغییر شکل و ابعاد را به نمونه می

دهد که سیستم، الف) به وضوح نشان می 2-4کرنش در شکل (-]. نمودار تنش154باشد [رایج می

کاهش  گیريکند که در آن تنش به طرز چشماعمال شده تجربه میي تسلیم را تحت بار کششی پدیده

الف) مکانیزم تسلیم ماده را از طریق تشکیل یک باند برشی  2-4یابد. شکل الحاقی درون شکل (می

 باشد. اي فلزي میدهد که ویژگی غالب تغییر شکل پلاستیک در مواد شیشهنشان می

 

بندي شکل الحاقی، ؛ رنگ3Å 150×30×300تشکیل باند برشی نمونه با ابعاد  کرنش و -) (الف) نمودار تنش2-4شکل (

فلزي  يي شیشهکرنش نمونه-نمایاند. و (ب) نمودار تنشکرنش برشی اتمی موضعی تغییر شکل پلاستیک ماده را می

 خالص براي دو نسبت ابعاد مختلف.

آزاد.-آزاد-ختلف با شرایط مرزي تناوبیي فلزي براي دو نسبت ابعاد م) خواص مکانیکی شیشه1-4جدول (  
 E (GPa) 𝜎𝜎y (GPa)  εy 

a/b= 4/1  4/58  55/2  06/0  
a/b=2 4/59  55/2  06/0  

 

نمونه، آزمایش کشش  ياندازهبه منظور صحت سنجی مدل ساخته شده و بررسی تأثیر احتمالی 

ي ) از نمونهzعرض نمونه در راستاي  bو  xطول نمونه در راستاي  a/b )aبراي دو نسبت ابعاد مختلف 
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ب) رفتار مشابهی  2-4شود. مطابق شکل (آزاد انجام می-آزاد-ي فلزي با شرایط مرزي تناوبیشیشه

ي شرایط مرزي به ترتیب نشان دهنده Pو  Sنمادهاي گردد. در این شکل براي هر دو نمونه مشاهده می

به دست  𝜀𝜀𝑦𝑦و کرنش تسلیم  𝜎𝜎𝑦𝑦، استحکام تسلیم 𝐸𝐸نگ ) مدول یا1-4جدول ( باشند.آزاد و تناوبی می

دهد. از آنجا که نسبت ابعاد، تأثیري در خواص آمده براي هر دو نمونه با نسبت ابعاد مختلف را نشان می

 گردد. انجام می 2ها براي نسبت ابعاد ي شبیهکند، کلیهمکانیکی ماده ایجاد نمی

 بارگذاري کششی -4-2-4

ي فلزي خالص بارگذاري شده در کرنش به دست آمده براي شیشه-الف) نمودارهاي تنش 3-4شکل (

اتمی نانولوله  %11ي فلزي با شیشه-ي کربنی بلند) و همچنین کامپوزیت نانولولهxراستاي طولی (محور 

هاي الحاقی سمت راست پایین، سیستم مختصات دهد. شکلبراي دو شرایط مرزي مختلف را نشان می

ي دهند. شکل الحاقی سمت راست وسط، شماتیک مدل و نحوهرایط مرزي متناظر را نشان میو ش

ي گردد، اضافه نمودن نانولولهالف) مشاهده می 3-4طور که در شکل (دهد. همانبارگذاري را نشان می

ششی ک دهد. مدول الاستیک و استحکامي فلزي را به شدت تغییر میکربنی بلند، خواص مکانیکی ماده

-ي انرژي به عنوان مساحت زیر نمودار تنشکنند. همچنین، توانایی ذخیرهکامپوزیت تغییر زیادي می

 𝐸𝐸𝑥𝑥𝑥𝑥یابد. لیکن تأثیر شرایط مرزي ناچیز است. مدول یانگ اي بهبود میکرنش به طور قابل ملاحظه

هاي خالص و مونهبراي ن 𝜀𝜀𝑦𝑦و کرنش تسلیم  𝜎𝜎𝑦𝑦محاسبه شده در جهت محوري، استحکام تسلیم 

طور که در این جدول اند. همان) نشان داده شده2-4کامپوزیت تحت بار کششی اعمالی در جدول (

 يگردد، مدول الاستیک، تنش تسلیم و کرنش تسلیم نانوکامپوزیت تقویت شده با نانولولهمشاهده می

ربنی کوتاه، ي کشده با نانولوله ي تقویتي فلزي خالص و نمونهي شیشهکربنی بلند در مقایسه با نمونه

 یابند. به ترتیب، در حدود دو برابر، چهار برابر و سه برابر افزایش می
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-بلند ي کربنیکرنش براي آزمایش کشش در راستاي طولی براي (الف) نانوکامپوزیت نانولوله-) نمودار تنش3-4شکل (

-ربنی بلندي کي فلزي، و (ج) نانوکامپوزیت نانولولهشیشه-کوتاهي کربنی ي فلزي، (ب) نانوکامپوزیت نانولولهشیشه

ي شرایط مرزي آزاد به ترتیب نشان دهنده Pو  Sي بلند. نمادهاي ي فلزي براي دو کسر اتمی مختلف از نانولولهشیشه

 باشند.و تناوبی می

اتمی)  %11ي کربنی کوتاه و بلند (ي فلزي تقویت شده با نانولوله) خواص مکانیکی نانوکامپوزیت شیشه2-4جدول (
 آزاد.-آزاد-محوري براي شرایط مرزي تناوبی-تحت بار کششی تک

 Exx (GPa) 𝜎𝜎𝑦𝑦 (GPa) 𝜀𝜀𝑦𝑦 
 06/0 55/2 8/59 ي فلزيشیشه
 065/0 55/2 3/67 ي کربن کوتاهنانولوله-ي فلزيشیشه
 195/0 82/9 113 ي کربن بلندنانولوله-ي فلزيشیشه

 

 3-4ي فلزي در شکل (شیشه-ي کربنی کوتاهکرنش براي نانوکامپوزیت نانولوله-هاي تنشنمودار

ي کربنی کوتاه، شود که نانولولهاند. مشاهده میب) براي دو شرایط مرزي مختلف نشان داده شده

کند. این امر ناکارایی انتقال بار فصل مشترك از ماتریس به ي فلزي را تقویت نمیکامپوزیت شیشه

گر استفاده نماید که تواند از خواص قوي تقویتسازد. در حقیقت، ماتریس نمینانولوله را آشکار می

5𝐿𝐿/𝐷𝐷توان آن را به نسبت ابعاد خیلی پایین نانولوله (می کنش بین نانولوله و ) و ضعیف بودن برهم =
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نیروهاي غیرپیوندي  ماتریس نسبت داد. علاوه بر این، فصل مشترك بین نانولوله و ذرات فلزي با

ي بین نانولوله و کنش پیوند خوردههاي واقعی برهمواندروالس بیان شده است؛ در حالی که در نمونه

ي پلاستیک ]. نوسانات دیده شده در محدوده155فلزات در تحقیقات پیشین گزارش شده است [

یق تشکیل و انتشار ب) فرآیند تغییر شکل پلاستیک از طر 3-4کرنش در شکل (-نمودارهاي تنش

ی ها در راستاي تنش برشدهند. با افزایش بار کرنشی اعمالی، اتمها در درون ماتریس را نشان مینابجایی

انجامد) و سپس در مقابل افزایش بار اعمالی مقاومت حداکثر دچار لغزش شده (که به کاهش تنش می

گردند و این فرآیند تا گسیختگی زش میشود) و سپس دوباره دچار لغکرده (که باعث افزایش تنش می

مدول  %12)، نتایج به دست آمده، بهبود 2-4هاي جدول (ي دادهیابد. با مقایسهکامل ماده ادامه می

ت دهند. این موضوع، شرکي کربنی کوتاه را نشان میالاستیک نانوکامپوزیت تقویت شده با نانولوله

دهد. با وجود این، بهبودي در رژیم پلاستیک را نشان می گر در تغییر شکل الاستیک کامپوزیتتقویت

ر گشود. علاوه بر این، لغزش بین ماتریس و تقویتي کربنی کوتاه مشاهده نمیکامپوزیت براي نانولوله

توان به اختلاف زیاد سفتی ماتریس و نانولوله شود که دلیل آن را میسازي دیده میدر نتایج شبیه

 نسبت داد. 

 ي فلزي برايشیشه-ي کربنیهاي نانولولهکرنش براي کامپوزیت-ج) نمودارهاي تنش 3-4(شکل 

 شود، با افزایشطور که دیده میدهد. هماني کربنی بلند را نشان میکسرهاي اتمی مختلف از نانولوله

توان یبنی را مي کریابد. کسر نانولوله، خواص مکانیکی کامپوزیت بهبود می%11به  5/5کسر نانولوله از %

هاي ماتریس کاهش داد، بدون این در ساختار نانولوله با افزایش سطح مقطع و در نتیجه تعداد اتم

  %11هاي کشش و فشار، کسر اتمی هاي بعدي شامل آزمایشسازيي شبیهتغییري داده شود. براي کلیه

 گردد. اتخّاذ می

 بارگذاري کششی عرضی -4-2-5

پوزیت ي کربنی، نانوکامها در راستاي عرضی عمود بر محور نانولولهییر شکل نمونهبراي بررسی رفتار تغ

 4-4شود. شکل (بارگذاري می  yي فلزي با اعمال کرنش کششی در راستاي شیشه-ي کربنینانولوله
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اي ههاي تقویت شده با نانولولهي فلزي خالص و نانوکامپوزیتکرنش براي شیشه-الف) نمودارهاي تنش

ود شطور که مشاهده میدهد. همانآزاد را نشان می-تناوبی-بنی کوتاه و بلند با شرایط مرزي تناوبیکر

 تواند خواص مکانیکی ماتریس را در جهات عرضی بهبود ببخشد. گر نمیتقویت

هد. داند، نانولوله هم در جهت عرضی تغییر شکل میهایی که در جهت عرضی بارگذاري شدهدر نمونه

ب) نشان داده شده است، نانولوله به همراه ماتریس در جهت بار اعمالی  4-4ور که در شکل (طهمان

توان نتیجه می 2/0کرنش و مکانیزم تغییر شکل نانولوله در کرنش -شود. براساس نمودار تنشکشیده می

ت را در مپوزیتواند کاتواند کرنش عرضی اعمالی را تحمل نماید و بنابراین نمیگرفت که نانولوله نمی

شود که رفتار کامپوزیت به جهت وابسته گر باعث میراستاهاي عرضی تقویت نماید. این ویژگی تقویت

براي  باشد. این موضوع، اهمیت پخش یکنواخت نانولوله در ماتریس را 1بوده و در نتیجه ناهمسانگرد

 سازد. داشتن کامپوزیتی همسانگرد در ابعاد ماکرو آشکار می

 
ي یشهش-ي کربنی بلند و کوتاههاي نانولولههاي فلزي خالص، نانوکامپوزیتکرنش شیشه-) نمودارهاي تنش4-4(شکل 

ر دو ي فلزي دشیشه-ي کربنی بلندفلزي تحت کشش عرضی و (ب) تصاویر فصل مشترك نانوکامپوزیت نانولوله

 وضعیت بارگذاري مختلف.

ل مشترك بین ماتریس و نانولوله در یک ب) فص 4-4هاي الحاقی بزرگ شده در شکل (شکل

2/0𝜀𝜀𝑦𝑦𝑦𝑦وضعیت بدون بارگذاري و همچنین در کرنش اعمالی  دهند. فصل مشترك را نشان می =

گر در طول فرآیند بارگذاري را حفظ نماید. این ي جدایی بین ماتریس و تقویتتوانسته است فاصله

1 Anisotropic 
                                                            



خلی را انتقال داده و هیچ پیوندي بین دهد که فصل مشترك به خوبی نیروهاي داموضوع نشان می

 شود. عناصر نانولوله و فلزات مشاهده نمی

 بارگذاري فشاري  -4-2-6

ي فلزي خالص، نانوکامپوزیت تقویت ي شیشههاي فشاري براي نمونهنتایج به دست آمده براي آزمایش

الف) نمودارهاي  5-4. شکل (اند) نشان داده شده5-4ي کربنی بلند و کوتاه در شکل (شده با نانولوله

-تناوبی-ي فلزي براي دو شرایط مرزي تناوبیشیشه-ي کربنیکرنش براي نانوکامپوزیت نانولوله-تنش

ي کربنی بلند به شود که نانولولهدهد. مشاهده میرا نشان می (P S S)آزاد -آزاد-و تناوبی (P P S)آزاد 

هد. دیت در طول بارگذاري فشاري را تحت تأثیر قرار میاي مکانیزم تغییر شکل کامپوزطور قابل ملاحظه

ي این است نانولوله در درون ماتریس در تحمل بار فشاري اعمالی مشارکت داشته و این نشان دهنده

ي یشهي شي کربنی کوتاه تأثیري در مادهاستحکام کامپوزیت را افزایش داده است. در مقابل، نانولوله

ي کربنی کوتاه نقشی در دهد که نانولولهگذارد. این موضوع نشان مینمی ب) 5-4فلزي مطابق شکل (

، 𝐸𝐸𝑥𝑥𝑥𝑥کند. خواص مکانیکی محاسبه شده شامل مدول الاستیک تحمل بار خارجی اعمالی بازي نمی

طور که در این جدول اند. همان) نشان داده شده3-4در جدول ( 𝜀𝜀𝑦𝑦و کرنش تسلیم  𝜎𝜎𝑦𝑦تنش تسلیم 

ه آن، ي کربنی بلند بدد مدول الاستیک و استحکام تسلیم کامپوزیت با افزودن نانولولهگرمشاهده می

 یابد. ي زیادي بهبود میتحت بار فشاري، به اندازه

 
نی بلند ي کربي فلزي تقویت شده با نانولولهي فلزي، نانوکامپوزیت شیشهکرنش شیشه-) نمودارهاي تنش5-4شکل (

 آزمایش فشار ساده. (الف) و کوتاه (ب) براي 
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ی کوتاه و ي کربني فلزي تقویت شده با نانولولهنانوکامپوزیت شیشهي فلزي و ) خواص مکانیکی شیشه3-4جدول (
 آزاد.-آزاد-تحت بارگذاري فشاري ساده براي شرایط مرزي تناوبی بلند

 Exx (GPa) 𝜎𝜎𝑦𝑦 (GPa) 𝜀𝜀𝑦𝑦 
 038/0 68/1 6/56 ي فلزيشیشه
 032/0 5/1 4/57 ي کربن کوتاهنانولوله-فلزيي شیشه
 047/0 25/5 120 ي کربن بلندنانولوله-ي فلزيشیشه

 هاي تغییر شکلمکانیزم -4-2-7

-براي آزمایش xهاي مختلف در راستاي هاي بارگذاري شده در کرنشاي نمونه) تصاویر لحظه6-4شکل (

آزاد را -تناوبی-با شرایط مرزي تناوبیهاي کشش (ستون سمت راست) و فشار (ستون سمت چپ) 

گر را در سمت چپ نشان دهد. هر قسمت از این شکل، نماهاي جلو و جانبی ماتریس و تقویتنشان می

ي تسلیم و بعد از تغییر شکل ي نمونه قبل از پدیدهدهد و همچنین کرنش اتمی رنگی در میانهمی

همچنین مکانیزم تغییر شکل نانولوله را با جزئیات دهد. این شکل پلاستیک را در سمت راست نشان می

 دهد.بیشتر نشان می

ي فلزي خالص از طریق تشکیل الف) نشان داده شده است، مدل شیشه 6-4طور که در شکل (همان

نامیک هاي دیسازيدهد که با شبیهباند برشی و گلویی روي سطح آزاد تسلیم شده و تغییر شکل می

]. علاوه بر 156، 154ي فلزي در مقیاس نانو سازگار است [هاي شیشهرد نمونهمولکولی پیشین در مو

ها، مطالعاتی تجربی وقوع فرآیند گلویی در تغییر شکل پلاستیک فلزات آمورف نانومقیاس در آزمایش این

 6-4ي فلزي خالص مطابق شکل (ي شیشه]. نمونه158، 157اند [محوري را گزارش کرده-کشش تک

هد. با دیق تشکیل باند برشی تحت بار فشاري اعمالی تسلیم شده و تغییر شکل پلاستیک مید) از طر

لزي ي فشیشه-ي کربنیهاي نانولولهشود کامپوزیتالف تا ج) دیده می 6-4هاي (ي تصاویر شکلمقایسه

مل حکنند که سهم نانولوله در تي فلزي خالص تجربه میتغییر شکل جانبی کمتري نسبت به شیشه

وجهی دهد که بخش قابل تسازد. این نشان میبار کششی و تغییر شکل پلاستیک را به وضوح آشکار می

 گردد.از انرژي کرنشی اعمالی در پیوندهاي کوالانسی کربن نانولوله جذب می
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بنی بلند ي کرولههاي تقویت شده با نانولهاي فلزي (الف و د)، نانوکامپوزیتهاي تغییر شکل شیشه) مکانیزم6-4شکل (

ي کربنی کوتاه (ج و و). تصاویر ستون راست و چپ به ترتیب براي هاي تقویت شده با نانولوله(ب و ه) و نانوکامپوزیت

هاي کشش و فشار هستند. تصویر سمت راست هر قسمت، کرنش اتمی داخل نمونه با طیف رنگی را نشان آزمایش

هاي ا اتمهدهند. در این شکلشکل پلاستیک را با جزئیات بیشتر نشان می دهد. تصاویر الحاقی بزرگ شده، تغییرمی

 اند.هاي آبی، زرد و قرمز نشان داده شدهکربن، مس و زیرکونیم به ترتیب با رنگ

ي تسلیم و در نتیجه تغییر شکل پلاستیک در آزمایش کشش با شکست پیوندهاي اتمی پدیده

هاي گردد. شکله)) آغاز می 6-4فشار با کمانش نانولوله (شکل ( ب)) و در آزمایش 6-4نانولوله (شکل (

-4سازد. شکل الحاقی شکل (هاي نانولوله را نشان میي اتمب) پیوندهاي گسیخته 6-4الحاقی شکل (

ي قابل توجه این که تغییر دهد. نکتهي دیگري را نشان میشدهه) کمانش نانولوله در نماي بزرگ 6

ن افتد و هیچ گونه گسیختگی در پیوندهاي کربوله در راستاي باند برشی اتفاق میشکل کمانشی نانول
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ب)  6-4طور که در شکل (شود. در آزمایش کشش هماني کمانش مشاهده نمینانولوله در طول پدیده

 د. سازگیري باند برشی در مرکز نمونه را مسدود مینانولوله مسیر شکل ،شودسمت راست دیده می

و مطابق ند کهاي کوتاه در مکانیزم تغییر شکل پلاستیک کامپوزیت مشارکت نمیل، نانولولهدر مقاب

دهد که با نانولوله تقویت هایی از ماتریس رخ میي تسلیم در بخشج و و) پدیده 6-4هاي (شکل

وله هاي نانولشود که لبهو) مشاهده می 6-4اند. مطابق شکل الحاقی نشان داده شده در شکل (نشده

هاي فلز وارد نانولوله شکند و تعدادي از اتمپیوندهاي فلزي ماتریس را تحت بار فشاري اعمالی می

گر و ماتریس مخصوصاً در نواحی دو سر شوند. به علاوه این که لغزش در فصل مشترك بین تقویتمی

 شود. نانولوله مشاهده می

 گیرينتیجه -4-2-8

اي فلزي هنانولوله در تغییر شکل مکانیکی و استحکام نانوکامپوزیت شیشه، تأثیر افزودن بخشدر این 

فت. سازي دینامیک مولکولی مورد بررسی قرار گري کربنی با استفاده از روش شبیهتقویت شده با نانولوله

 استخراج نمود: بخش هاي این توان از یافتهنکات زیر را می

هاي فلزي آمورف را بهبود حکام و سفتی شیشهگیري استهاي بلند به طرز چشمنانولوله )1(

ي بلند مدول الاستیک و استحکام کششی کامپوزیت را به ترتیب به بخشند. نانلولهمی

 112افزایش داد؛ مقادیر فشاري این خواص را نیز به ترتیب میزان % 285و % 89میزان %

ییر توانند مکانیزم تغمیهاي بلند دهند که نانولولهبهبود بخشید. نتایج نشان می 212و %

توانند ها میهاي فلزي را تغییر دهند؛ چون که آنپلاستیک ماتریس شیشه-شکل الاستیک

به طور مستقیم در تحمل بارهاي کششی و فشاري اعمالی مشارکت نمایند. در مقابل، 

به دو  تواني فلزي را تقویت کنند. این را میتوانند ماتریس شیشههاي کوتاه نمینانولوله

ر و گکنش غیرپیوندي بین ذرات ماتریس و تقویتدلیل اصلی زیر نسبت داد: (الف) برهم

هاي غیرتقویت شده در درون ماتریس که در مقابل بارهاي کرنشی (ب) وجود بخش

 دهند.خارجی، مقاومت خیلی کمتري از خود نشان می
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ی بل توجهی در خواص مکانیکي فلزي اختلاف قاي کربنی به ماتریس شیشهافزودن نانولوله )2(

هاي کربنی بلند ماتریس را در جهت محوري کند. در حالی که نانولولهکامپوزیت ایجاد می

اي در تحمل بارهاي اعمالی گر لولهکنند، ولی به دلیل عدم توانایی تقویتخود تقویت می

ه، این نتیجکنند. عرضی، تأثیري تقویت کننده در جهات عرضی در کامپوزیت ایجاد نمی

اهمیت پخش یکنواخت نانولوله در ماتریس را براي تولید کامپوزیتی همسانگرد در ابعاد 

 سازد. ماکرو آشکار می

ي هاهاي فلزي با جذب انرژي کرنشی اعمالی توسط نانولولهظرفیت ذخیره انرژي شیشه )3(

ده در شکل کرنش به دست آم-توان آن را در نمودارهاي تنشیابد که میبلند بهبود می

 الف) مشاهده کرد. 4-3(

-براساس نتایج عددي به دست آمده، رفتارهاي مکانیکی متفاوتی براي نانوکامپوزیت شیشه )4(

گردد. ی میبیني کربنی براي شرایط مختلف بارگذاري پیشي فلزي تقویت شده با نانولوله

ر آزمایش شاري است. دي بلند تقریباً دو برابر حالت فاستحکام کششی کامپوزیت با نانولوله

 الی کهباشد؛ در حگر میکشش، گسیختگی پیوندهاي کربن نانولوله دلیل شکست تقویت

 باشد.در آزمایش فشار، کمانش نانولوله دلیل شکست ماده می

ي ا نانولولههاي تقویت شده بنتایج به دست آمده از نظر کیفی با مطالعات تجربی پیشین در نانوکامپوزیت

ي شهشی-ي کربنیهاي نانولولهتوان در طراحی و تولید نانوکامپوزیتها میگار است و از آنکربنی ساز

 فلزي بالک با استحکام و نرمی بالا بهره گرفت. 

 گرافن-ي فلزيشیشه نانوکامپوزیت تحلیل رفتار مکانیکی -4-3

 مقدمه -4-3-1

هاي برشی در درون ماده، سریع باندهاي پیشین ذکر گردید، به دلیل انتشار طور که در بخشهمان

وند شهاي فلزي بالک به طور ناگهانی بدون تغییر شکل پلاستیک در مقیاس ماکرو شکسته میشیشه
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 2و چقرمگی 1هاي زیادي براي تقویت و بهبود نرمیي گذشته تلاش]. از این رو، در طول دهه159، 24[

]. از آنجا که باندهاي برشی نقش اصلی را 160 ،136، 32، 6هاي فلزي بالک صورت گرفته است [شیشه

اد عدم توان با ایجها را میي آنکنند، پلاستیسیتههاي فلزي بالک ایفا میدر رفتار پلاستیک شیشه

توان تشکیل ] یا می161در درون ماده براي جلوگیري از انتشار باندهاي برشی بهبود بخشید [ 3تجانس

 ]. 162 ،32نمود [ 4ها را غیر موضعیآن

در این خصوص، معرفی فاز دوم به عنوان روشی معمول براي تقویت و بهبود نرمی یا چقرمگی مواد 

ترین روش استفاده شده، معرفی ]. رایج169-161، 138-136اي به کار گرفته شده است [شیشه

ز بلوري دوم باشد. فامی 5کامپوزیت میکروساختاري متشکل از ماتریس آمورف و ذرات بلوري یا دندریت

هاي تشکیل باندهاي برشی و بنابراین افزایش تعداد باندهاي برشی در سراسر تواند به عنوان مکانمی

با کنترل  𝛽𝛽]. به عنوان مثال، بلورسازي موضعی با تشکیل و رشد دندریت فاز 136نمونه عمل کند [

اي در کرنش شکست و ] منجر به افزایش قابل ملاحظه167سازي انجماد در مرجع [فرآیند خنک

] نرمی و چقرمگی 168شده است. هافمن و همکارانش [ Zr-Ti-Cu-Ni-Beهاي فلزي چقرمگی شیشه

اي به و ماتریس شیشه (BCC) 6را با ترکیب دندریت مکعبی مرکزدار Zr-Tiهاي مبتنی بر کامپوزیت

 نرم تغییر شکل پلاستیکها به روشی ي کششی ماکرومقیاس آنگیري افزایش دادند. نمونهطرز چشم

ي آن کاهش در سطح مقطع) در بخش سنجه %50اي (با ي گلویی قابل ملاحظهداد به طوري که پدیده

 مشاهده گردید. 

اي و بلوري نیز به روشی هاي یک در میان فلزات شیشهاي متشکل از لایههاي لایهنانوکامپوزیت

و  7]. کیم172-170اند [بالک پیشنهاد شده هاي فلزيدیگر براي بهبود عملکرد مکانیکی شیشه

1 Ductility 
2 Toughness 
3 Heterogeneity 
4 Delocalize 
5 Dendrite 
6 Body-Centered Cubic (BCC) 
7 Kim 
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 %25و مس نانوبلور را ساختند که  50Zr50Cuي فلزي اي شیشه] کامپوزیت نانولایه170همکارانش [

کرنش شکست براي آن به دست آمد که از شکست  %4ي فلزي و حدود افزایش در استحکام شیشه

 هاي فلزي جلوگیري کرد.ناگهانی معمول شیشه

هایی براي آغاز تشکیل چندین باند برشی الذکر به عنوان مکانگرهاي فوقکه تمامی تقویت در حالی

(به عنوان مثال، افزودن ذرات بلوري) یا به عنوان موانعی در سر راه انتشار باندهاي برشی (به عنوان 

گر تبه عنوان تقویها کنند. استفاده از گرافنبلور) عمل می-اي آمورفمثال، تشکیل کامپوزیت نانولایه

وي العاده قگردد. به دلیل ساختار فوقها پیشنهاد میهاي فلزي براي بهبود نرمی و چقرمگی آنشیشه

ها با ماتریس از طرف دیگر، ها از یک طرف و فصل مشترك غیرپیوندي ضعیف آناي گرافندرون صفحه

ی بعی براي تشکیل باندهاي برشی و موانعاین قابلیت را دارند که نقش دوگانه ایفا کنند و به عنوان منا

اي کربنی، هها عمل کنند. مطالعات قبلی تأثیر تقویتی نانومواد کربنی، مانند نانولولهدر سر راه انتشار آن

ها را بر روي نرمی و اما تأثیر آن ،]139، 49، 6اند [هاي فلزي را نشان دادهبر روي استحکام شیشه

ي فلزي ] ذرات گرافیت را با ماتریس شیشه137[ 2و لوفلر 1گریستاند. سچقرمگی بررسی نکرده

5Ti14.6Ni10Al17.9Cu52.5Zr ات گرافیت، کرنش ترکیب نمودند و دریافتند که با تغییر اندازهي ذر

توان به دست آورد، بدون این که استحکام ماده کاهش یابد. با این که هیچ را می 5/18پلاستیک %

هاي فلزي گزارش نشده است، لیکن به هاي گرافن به شیشهخصوص افزودن ورق اي تجربی درمطالعه

هاي مختلف آلیاژهاي آمورف به کار برد. علاوه توان براي ترکیبها را میعنوان یک مزیت خوب، گرافن

گرافن  ،هاي کربن)بر این، در مقایسه با انواع دیگر عدم تجانس (ذرات بلوري، نانوذرات فاز دوم یا نانولوله

 تواند از تشکیل و انتشار باندهاي برشی جلوگیري نماید.به دلیل مساحت سطح بالاي آن بهتر می

اي هگرافن در خواص مکانیکی مخصوصاً نرمی و چقرمگی شیشه تأثیربنابراین، در بخش حاضر، 

ی از مختلفهاي شود. بدین منظور، مدلسازي دینامیک مولکولی بررسی میفلزي با استفاده از شبیه

1 Siegrist 
2 Löffler 
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هاي پیوسته (بلند) و ناپیوسته (کوتاه) ساخته تقویت شده با گرافن Zr-Cuهاي فلزي مبتنی بر شیشه

ه قرار ها در معرض بار کششی سادشوند. سپس براي تعیین رفتار مکانیکی و مکانیزم تغییر شکل آنمی

ها در تغییر شکل یر آنهاي نسبی مختلف از گرافن براي تعیین تأثشوند. آرایش و طولداده می

شوند. همچنین امید است که بتوان با هاي ساخته شده بررسی میپلاستیک نانوکامپوزیت-الاستیک

ی و گر در تشکیل چندین باند برشگرافن بتوان کارآیی تقویت-ي فلزيهاي نانوکامپوزیت شیشهنمونه

 ها در بهبود نرمی و چقرمگی بررسی نمود.جلوگیري از انتشار آن

 هاي آزمایشکنش و نمونههاي برهمپتانسیل -4-3-2

کنش اتمی ذرات ماتریس فلزي استفاده ) براي توصیف برهم2-2) و (1-2در معادلات ( EAMاز پتانسیل 

] براي 140و همکارانش [ 1، از مقادیر منتشر شده توسط شنگ2-4شود. در اینجا هم مانند بخش می

) 9-2) تا (3-2گردد. پتانسیل ترساف نیز در معادلات (استفاده می هاکنش اتممحاسبه پتانسیل برهم

آن از  شوند. براي تعیین پارامترهايگر به کار گرفته میبراي بیان پیوندهاي کوالانسی کربن در تقویت

ک سازي گرافن، یشود. براي ارزیابی اعتبار این تابع پتانسیل براي مدل] استفاده می112نتایج مرجع [

، TPa 07/1گیرد. نتایج اي قرار میشود و در معرض کشش درون صفحهلایه ساخته می-گرافن تکورق 

GPa 192  به ترتیب براي مدول یانگ، استحکام کششی و کرنش نهایی به دست آمد که به  36/0و

 ]). 173ي قبلی سازگاراند (به عنوان مثال، [خوبی با نتایج منتشر شده

هاي کنش بین اتم) براي تعریف برهم10-2ي (در معادله 6-12جونز -لنارد در اینجا نیز از پتانسیل

 گردد. از همان پارامترهاي به دستهاي فلزي مس و زیرکونیوم ماتریس استفاده میگر و اتمکربن تقویت

 شود، یعنی:جونز استفاده می-براي تعیین پارامترهاي تابع پتانسیل لنارد 2-2-4آمده در بخش 

𝜀𝜀𝐶𝐶−𝐶𝐶𝑢𝑢 = 0.04675 𝑒𝑒𝑒𝑒 ,  𝜀𝜀𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍 = 0.05569 𝑒𝑒𝑒𝑒 

𝜎𝜎𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶 = 2.8336 Å      ,  𝜎𝜎𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍 = 3.1509 Å 

𝑟𝑟𝑐𝑐و شعاع برش پتانسیل برابر  = 9 Å گردد. فرض می 

1 Sheng 
                                                            



لذکر اگرافن با افزودن سه تابع پتانسیل فوق-ي فلزينانوکامپوزیت شیشه 𝐸𝐸𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡انرژي پتانسیل کل 

 شود:به صورت زیر محاسبه می

)4-2( 𝐸𝐸total = 𝐸𝐸eam + 𝐸𝐸Tersoff + 𝐸𝐸LJC−Cu + 𝐸𝐸LJC−Zr 

 𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐶𝐶−𝐶𝐶𝐶𝐶هاي کربن نانولوله، پتانسیل اتم 𝐸𝐸𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇هاي ماتریس، انرژي پتانسیل اتم 𝐸𝐸𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒که در آن، 

زیرکونیم را هاي گرافن و پتانسیل بین اتم 𝐸𝐸𝐿𝐿𝐿𝐿𝐶𝐶−𝑍𝑍𝑍𝑍پتانسیل فصل مشترك بین ذرات گرافن و مس، و 

 دهند. نشان می

آماده شده بود، به  2-2-4که قبلاً در بخش  3Å 300×300×300با ابعاد  36Zr64Cuآلیاژ آمورف 

) 7-4شود. شکل (ها به کار گرفته میي پایه براي برش و ساخت ماتریس مدل نانوکامپوزیتعنوان ماده

هد. دسازي شده را نشان میي فلزي مدلهاي مختلف گرافن و ماتریس شیشهنمودار شماتیک پیکربندي

شوند که در تعداد، آرایش در نظر گرفته می X، ... و I ،IIي هاي نمونهمدل مختلف به نام 10در مجموع 

) xyي ) و نماي بالاي (صفحهxzي ) نماي جلو (صفحه7-4گرها با هم فرق دارند. شکل (و طول تقویت

ها هستند. به طور به ترتیب ضخامت، ارتفاع و پهناي نمونه cو  a ،bدهد که در آن هر نمونه را نشان می

)، در نظر گرفته 7-4در شکل ( Iي هاي فلزي خالص، یعنی نمونهي مختلف براي شیشهکلی، دو اندازه

Å 150𝑎𝑎شوند. در حالت اول، می = ،Å 300𝑏𝑏 Å 30𝑐𝑐و  = ي فلزي خالص ي شیشهکه نمونه =

هاي کوتاه) هستند. در حالت دوم، (به نام نمونه VIو  II ،III ،IV ،Vهاي نانوکامپوزیت متناظر با مدل

Å 150𝑎𝑎 = ،Å 900𝑏𝑏 Å 30𝑐𝑐و  = هاي ي فلزي خالص متناظر با مدلي شیشهکه نمونه =

ها به ترتیب ي نمونههاي بلند) هستند. شرایط مرزي همه(به نام نمونه Xو  VII ،VIII ،IXنانوکامپوزیت 

یعنی  zشوند. شرط مرزي آزاد در راستاي تناوبی قرار داده می-تناوبی-برابر آزاد zو  x ،yراستاهاي  در

ضخامت قطعه براي این است که نمونه با اعمال بار کششی اجازه تغییر شکل طبیعی و در نتیجه تشکیل 

به ترتیب براي  NVTبا فشار صفر و کاننی  NPTفشار هم -دماهاي همباند برشی داشته باشد. آنسامبل

قرار  K 10ها دماي سیستم در مقدار ثابت شوند که در آنفرآیندهاي تعادل و بارگذاري استفاده می

رها  ps 100شود و هر نمونه به مدت ها فرض میسازيي شبیهبراي کلیه fs 1شود. گام زمانی داده می
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ها با اعمال بار کرنش کششی با نرخ ترمودینامیکی برسد. نمونه شود تا قبل از بارگذاري به تعادلمی

] براي 100افزار دینامیک مولکولی لمپس [شوند. از نرمکشیده می zدر راستاي  𝑠𝑠−1 810کرنش ثابت 

 OVITOافزار ها، نرمگردد. براي ترسیم پیکریندي و کرنش اتمی نمونهها استفاده میسازياجراي شبیه

 شود.می به کار گرفته

 
گرافن تقویت شده با -ي فلزيي فلزي و نانوکامپوزیت شیشههاي آزمایش شیشه) نمودار شماتیک نمونه7-4شکل (

 اند.هاي بلند و کوتاه. نماهاي جلو و بالاي هر نمونه نشان داده شدهگرافن

گرفته  ي فلزي در نظرها جهت تقویت ماتریس شیشههاي مختلفی براي گرافنها و آرایشطول

ته ي اول، گرافن پیوسشوند. در دستهي متمایز تقسیم میها از دیدگاه طول به دو دستهشوند. گرافنمی

باشد که با شرط مرزي تناوبی تکرار می IIIي طول نامحدودي دارد که نمونه zبوده و در راستاي محور 

توان در نظر گرافن می-یت فلزسازي عددي نانوکامپوزآلی است که در مدلگردد. این حالت ایدهمی

ها ي نمونهها غیرپیوسته بوده و داراي طول کوتاهی هستند که در بقیهي دوم، گرافنگرفت. در دسته

هاي واقعی ها در نمونهي دوم به پخش گرافنگردد. دستهها استفاده میبراي تقویت ماتریس از آن

ردند. گي نتایج، هر دو دسته منظور میمنظور مقایسه در اینجا به باشد، لیکنتر میها نزدیککامپوزیت
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کوتاه هستند که به ترتیب  VIو  II ،IV ،Vهاي اند، نمونه) نشان داده شده7-4طور که در شکل (همان

بلند هستند که به  Xو  VII ،VIII ،IXهاي شوند. نمونهبا یک، دو، سه و چهار گرافن کوتاه تقویت می

 شوند.و چهار گرافن کوتاه تقویت می ترتیب با هفت، ده، سه

 خواص فیزیکی و مکانیکی -4-3-3

دهد. ها در هر نمونه و همچنین چگالی هر نمونه را نشان می) کسر اتمی و وزنی گرافن3-4جدول (

ي ) و تقسیم آن بر حجم به تعادل رسیدهC, Cu, Zrهاي اتمی هر سه عنصر (چگالی با اضافه نمودن جرم

 گر،شود، با افزایش کسر وزنی تقویت) مشاهده می4-4طور که در جدول (آید. هماندست میهر نمونه به 

شود که مواد ي این خواص مکانیکی، فرض مییابد. براي محاسبهچگالی نانوکامپوزیت کاهش می

𝐸𝐸، یعنی zو  yکامپوزیت داراي خواص یکسانی در راستاهاي  = 𝐸𝐸𝑦𝑦 = 𝐸𝐸𝑧𝑧  و𝜈𝜈 = 𝜈𝜈𝑦𝑦𝑦𝑦 = 𝜈𝜈𝑧𝑧𝑧𝑧می ،-

شوند. فرض می xي تقارن عمود بر محور گرد با صفحهباشند. به عبارت دیگر، مواد به طور عرضی همسان

تناوبی هستند و  zو  yي مواد در نظر گرفته شده در راستاهاي این فرض منطقی است چون که همه

ریس ر مقایسه با ماتها دها تقریباً یکسان هستند. به علاوه، کسر وزنی گرافناي گرافنخواص درون صفحه

) و 𝐸𝐸𝑧𝑧الف) مدول یانگ ( 8-4باشد. شکل (خیلی کم است که به دلیل ساختار آمورف آن همسانگرد می

تنها نتایج  Vي دهد. براي نمونهرا نشان می Xتا  Iها از ) به دست آمده براي نمونه𝜈𝜈𝑦𝑦𝑦𝑦نسبت پواسون (

𝜃𝜃 4/63°حالت  ب) مدول الاستیک و نسبت پواسون را به عنوان  8-4نشان داده شده است. شکل ( =

دهد. با افزایش کسر وزنی گرافن، روندي افزایشی براي مدول گر نشان میتابعی از کسر وزنی تقویت

ود شیابد. مشاهده میها کاهش میشود؛ در حالی که نسبت پواسون آنها مشاهده مییانگ نانوکامپوزیت

) مشابه هستند، wt% 37/1( IXي ) و نمونهV )wt% 4/1ي این که کسر وزنی گرافن در نمونه با

 %wt( VIي ) دارد. روند مشابهی بین نمونهVي کوتاه () مدول یانگ بالاتري از نمونهIXي بلند (نمونه

تري از بزرگ) مدول یانگ Xي بلند (شود که در آن نمونه) دیده میwt% 13/2( Xي ) و نمونه16/2

) چگالی Vي ي کوتاه (مانند نمونه) دارد. در توضیح این موضوع این که در نمونهVIي کوتاه (نمونه
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 يي بلند با کسر وزنی مشابه (مانند نمونهي فلزي از نمونههاي گرافن و شیشهبین لبه 1فصل مشترك

IXنند که ک(نقاط ضعیف) عمل می ) بیشتر است. از آنجا این فصل مشترك به عنوان مرکز تمرکز تنش

 هاي کوتاه مدول یانگشوند، در این رو، نمونهنهایتاً منجر به تسلیم ماده و تشکیل باندهاي برشی می

ي ندازهي دیگر این که به دلیل اهاي بلند با کسر وزنی گرافن مشابه دارند. نکتهکمتري نسبت به نمونه

الص هاي خهاي واقعی، نسبت پواسون شیشهبه نمونه سازي شده نسبتهاي مدلکوچک نسبی ماتریس

-201[ 38/0تا  31/0هاي تجربی گزارش شده (به دست آمده است، که از مقدار نمونه 5/0تقریباً برابر 

اي دیگر با ضخامت دو برابر در راستاي ، نمونه2تر است.  براي بررسی بیشتر این تأثیر اندازه]) بزرگ203

x ي نسبت به نمونهI به دست آمد.   4/0سازي شد که مقدار نسبت پواسون آن برابر شبیه 

 

 

به ترتیب در  Iي نمونه I(L) و I(S) نمادهاي ها.ي نمونه) کسرهاي اتمی و وزنی گرافن و چگالی کلّیه4-4جدول (
 دهند.هاي کوتاه و بلند را نشان میحالت

 I (S) I (L) II III IV V VI VII VIII IX X 

at.%  0/0  0/0  37/2  59/4  30/6  97/7  91/11  97/7  91/11  85/7  75/11  

wt.%  0/0  0/0  40/0  78/0  09/1  40/1  16/2  40/1  16/2  37/1  13/2  

𝝆𝝆 (𝐠𝐠/

𝐜𝐜𝐜𝐜𝟑𝟑)  
69/7  68/7  60/7  50/7  41/7  36/7  21/7  36/7  19/7  14/7  15/7  

 

1 Interface 
2 Size effect 

                                                            



 
ي فلزي و هاي شیشه(الف) براي نمونه z) مدول یانگ و نسبت پواسون تخمین زده شده در راستاي محور 8-4شکل (

به  Iي نمونه I(L)و  I(S) نمادهايهاي کربن گرافن. و (ب) به عنوان تابعی از کسر وزنی اتم Xتا  Iهاي نانوکامپوزیت

 دهند.هاي کوتاه و بلند را نشان میترتیب در حالت

 هاي کوتاهنتایج نمونه -4-3-4

تحت بارگذاري  IIIو  I ،IIهاي کرنش و مکانیزم تغییر شکل براي نمونه-تنش نمودارهاي) 9-4شکل (

دهد. در این شکل، ساختار تغییر شکل یافته در یک طیف رنگی از را نشان می zکششی در راستاي 

الف) محورهاي مختصات به  9-4م شده در شکل (هاي الحاقی رساند. شکلکرنش اتمی نشان داده شده

ور طدهند. همانها را نشان میهمراه شرایط مرزي متناظرشان و نمودار شماتیک پیکربندي نانوکامپوزیت

Å 5/153𝐿𝐿شود، گرافن کوتاه (با طول الف) دیده می 9-4که در شکل ( را  IIي تواند نمونه) نمی=

کند و استحکام ي فلزي را تقویت میماتریس شیشه IIIي تقویت کند. در مقابل، گرافن بلند در نمونه

دهد و چقرمگی ماده را به افزایش می 195و % 3/67ي %کششی و کرنش نهایی را به ترتیب به اندازه

کرنش شکست به بخشد. مقدار چگالی انرژي کرنش در ) بهبود می5-4مطابق جدول ( 90ي %اندازه

 کرنش-شود . چقرمگی برابر با مساحت زیر نمودار تنشعنوان چقرمگی (مدول چقرمگی) شناخته می

ب) مکانیزم  9-4کند. شکل (باشد و انرژي بر واحد حجم مورد نیاز براي شکست ماده را بیان میمی

دهد. تغییر شکل یرا نشان م 40و % 20، 10، 0هاي اعمالی براي کرنش Iي تغییر شکل در نمونه

ردد. تشکیل گي تسلیم از طریق تشکیل و رشد موضعی یک باند برشی آغاز میپلاستیک نمونه در نقطه

هاي سازي] که در شبیه177-174باشد [هاي فلزي میباند برشی، مد تغییر شکل غالب در شیشه

].  تغییر شکل 181-178 ،154، 43، 40دینامیک مولکولی مخصوصاً در دماهاي پایین دیده شده است [
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ه طور ي گلویی به تدریج و بشود. پدیدهي گلویی متمرکز میپلاستیک ماده در یک باند برشی و ناحیه

ند و در ککند، در کشیدگی نمونه مشارکت میوسیع قبل از شکست ماده مشابه با مواد بلوري رشد می

ي شود. این مشاهدهي فلزي میر شیشهد 40ب) منجر به ایجاد نرمی کششی % 9-4نتیجه مطابق شکل (

غییر توانند به طریقی نرم بدون شکست ناگهانی تهاي فلزي میکند که شیشهدینامیک مولکولی ثابت می

] در توافق 157و همکارانش [ 1شکل دهند که با نتایج تجربی در مقیاس نانو منتشر شده توسط گیو

ي فلزي کوچک گزارش هاي شیشهرا براي نمونه %45تا  %23است؛ که در آن، نرمی کششی بالاي 

لویی در ي گکرنش، استحکام تسلیم، تشکیل باند برشی و پدیده-اند. علاوه بر این، نمودار تنشکرده

 Cu-Zrهاي فلزي خالص براي شیشه ]158توافق خوب با نتایج گزارش شده توسط تیان و همکارانش [

 در مقیاس نانو هستند. 

درجه  50ي باند برشی در حدود است، صفحه شدهب) نشان داده  9-4طور که در شکل (همان

 تر است. ایني برشی حداکثر بزرگي صفحهگردد که از زاویهنسبت به محور بارگذاري تشکیل می

هاي فلزي هست. به عنوان نمونه، گائو و ده در مورد شیشهرویداد در توافق با نتایج تجربی منتشر ش

𝜋𝜋آل ي ایده]، انحراف از زاویه182همکارانش [
4

اي تحت شرایط هاي مختلف آلیاژهاي شیشهبراي ترکیب 

 4/39ي شکست یا باند برشی از بارگذاري فشاري و کششی را گزارش کردند. مقادیر مختلفی براي زاویه

هاي فلزي درجه براي بار کششی متناسب با ترکیب شیشه 60تا  48ر فشاري و از درجه براي با 46تا 

 اند. مشاهده کرده

دهد که در آن باند هاي مختلف را نشان میدر کرنش IIي ج) رفتار تغییر شکل نمونه 9-4شکل (

هاي تقویت شي باند برشی را به بخي گرافن، صفحهدهد؛ چون که لایهرخ می Iي برشی مشابه با نمونه

د) کرنش اعمال شده در یک  9-4مطابق شکل ( IIIي دهد. ولی در نمونهي ماتریس انتقال مینشده

شود بار خارجی اعمالی در سراسر ماده پخش شود، بلکه گرافن پیوسته باعث میباند برشی متمرکز نمی

ر جایی بار کششی، کامپوزیت د شود. نهایتاً با افزایشي بزرگی در آن میگردد که منجر به پلاستیسیته

1 Guo 
                                                            



پاشد. نواحی قرمز د)، از هم می 9-4شود که ساختار گرافن، مطابق شکل الحاقی در شکل (شکسته می

کار هاي گرافن را آشهاي تغییر شکل یافته تحت بار اعمالی، کشیده شدن ماتریس و لایهرنگ در نمونه

 سازد. می

 
(ج)، و  IIي (ب)، نمونه Iي (الف)، مکانیزم تغییر شکل نمونه IIIو  I ،IIهاي کرنش نمونه-) نمودارهاي تنش9-4شکل (

 .zهاي اعمالی مختلف تحت بار کششی در راستاي (د) در کرنش IIIي نمونه

 .Iي خالص و درصد افزایش آن نسبت به نمونه VIتا  IIهاي کوتاه ) نمونه3MJ/m) چقرمگی (5-4جدول (

 I II III IV V VI 

 776 753 582 991 550 520 چقرمگی
 2/49 8/44 9/11 6/90 8/5 0/0 درصد افزایش

 

الف) به همراه  10-4در شکل ( Vو  IVهاي کرنش به دست آمده براي نمونه-نمودارهاي تنش

توان ي گرافن مید) با تغییر طول لایه 10-4اند. مطابق شکل (جهت مقایسه نشان داده شده Iي نمونه

 کند. نتایجرا تغییر داد به طوري که با افزایش طول گرافن مقدار زاویه هم افزایش پیدا می 𝜃𝜃ي زاویه
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𝜃𝜃 45° يزاویهبا  Vو  IVهاي دهد که پیکربندي نمونهنشان می کند؛ در کامپوزیت را تقویت نمی =

𝜃𝜃 4/63°ي با زاویه Vي حالی که پیکربندي نمونه و  25حدود %ي پلاستیک کامپوزیت را محدوده =

ها ه)، گرافن 10-4بخشد. با توجه به شکل (بهبود می 45) چقرمگی آن را حدود %5-4مطابق جدول (

𝜃𝜃 4/63°براي  Vي دو نقش مهم را در بهبود قابل توجه در نرمی و چقرمگی ماتریس نمونه ایفا  =

ارجی این که تحت بار خکنند؛ و دوم کنند: اول این که از تشکیل یک باند برشی غالب جلوگیري میمی

هند. دها تعداد مکان تمرکز کرنش و تغییر شکل پلاستیک کامپوزیت را افزایش میهاي گرافناعمالی، لبه

شود که بار کرنشی اعمالی در هاي گرافن و ماتریس باعث میبه عبارت دیگر، فصل مشترك بین لایه

 شی تنها جلوگیري کند. هاي مختلفی پخش گردد و از تمرکز آن در یک باند برمکان

 
(ب)، و  IVي (الف)، مکانیزم تغییر شکل و شکست نمونه Vو  I ،IVهاي کرنش نمونه-) نمودارهاي تنش10-4شکل (

𝜃𝜃 45°ي دهانهي با زاویه Vي نمونه 𝜃𝜃 4/63°(ج) و   = . (د) zهاي مختلف تحت بار کششی در راستاي (ه) در کرنش =

 گر مجاور.بین دو تقویت 𝜃𝜃 دهانهي تعریف زاویه

Å 4/200 𝐿𝐿هاي گرافن برابر ، که در آن طول لایهIVي براي نمونه است، با تکرار آن در راستاي  =

z د تواند تشکیل شده و عبور کندر آن باند برشی می کهتوان تصور نمود گرها را میي بین تقویتدهانه
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-4ها تأثیري در آن داشته باشند. شکل (گرافنشود، بدون این که حضور که منجر به شکست ماده می

به  qو  pدهد که در آن ي مجاور را نشان میهاي دو لایهي تشکیل شده بین لبهي دهانهد) زاویه 10

دهند. زاویه را نشان می zها در راستاي ي بین دو گرافن مجاور و طول قسمت مشترك آنترتیب فاصله

𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡𝑡ي توان از رابطهرا می 𝜃𝜃 = 𝑞𝑞
𝑝𝑝

= 2𝐿𝐿−𝑏𝑏
2𝑝𝑝

گر و به ترتیب طول تقویت 𝑏𝑏و  𝐿𝐿به دست آورد که در آن  

 ) هستند. 7-4ارتفاع نمونه مطابق شکل (

𝜃𝜃 45°برابر  زاویهج)  10-4چون که در شکل ( تواند از رشد گرها نمیاست، این آرایش تقویت =

𝜃𝜃 4/63°باند برشی در دهانه جلوگیري نماید. با افزایش زاویه به  ي فلزي که از جهت برشی شیشه =

گردد و در نتیجه نرمی هاي موضعی بیشتري پخش میبیشتر است، بار کرنشی اعمالی در مکان

تحت بار کششی اعمالی، لغزش بین  یابد. با وجود این،ه) بهبود می 10-4نانوکامپوزیت مطابق شکل (

اند توماتریس نمی-گرکنش تقویتدهد که برهمگردد. این نشان میگر و ماتریس مشاهده میتقویت

ها با شود، گرافنه) مشاهده می 10-4طور که در شکل (تنش برشی منتقل شده را تحمل کند. همان

دهد و در نتیجه مسیري آزاد از گرافن براي را کاهش می 𝜃𝜃ي دهانه لغزند که زاویهکشیدن نمونه می

یت ماتریس در تقو-قش مهم فصل مشترك گرافنگردد. این موضوع، نگیري باند برشی ایجاد میشکل

سازي شده است. از این سازد که با یک پتانسیل واندروالس مدلهاي فلزي را آشکار مینمودن شیشه

 توان بیشتر تقویت نمود؛ به عنوان مثال بامی ي فلزي راتر کردن فصل مشترك، نرمی شیشهبا قوي رو،

داد  توان این کار را انجامهاي گرافن در فرآیند تولید مواد واقعی میپیوند شیمیایی ذرات ماتریس با اتم

]9 ،61 ،62 ،183 .[ 

تحت بار کششی در  Iو  VIهاي کرنش و کرنش اتمی براي نمونه-) نمودارهاي تنش11-4شکل (

شود، هر دو خواص الاستیک و الف) دیده می 11-4طور که در شکل (دهد. همانرا نشان می zراستاي 

ابد. یگرافن با افزودن گرافن با آرایش نشان داده شده بهبود می-ي فلزيستیک نانوکامپوزیت شیشهپلا

 VIي ب)، نرمی و چقرمگی نمونه 11-4ي ماده مطابق شکل (به دلیل غیرمتمرکز نمودن پلاستیسیته

 نمونه، افزایش هاي برشی را درها تعداد مکانیابد. حضور گرافنبهبود می 50و % 25به ترتیب حدود %
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هاي در کرنش VIي و (ب) مکانیزم تغییر شکل نمونه VIو  Iهاي کرنش نمونه-) (الف) نمودار تنش11-4شکل (

 .zمختلف تحت بار کششی در راستاي 

، نمایند. با کشیدن بیشتر نمونهتنها در عرض ماتریس ممانعت می برشیدهد و از تشکیل یک باند می

یابد. در نتیجه، باند برشی رشد کرده کاهش می 𝜃𝜃ي دهانه لغزند زاویهماتریس میگرها در درون تقویت

ین که ي قابل توجه اشکند، بدون این که ساختار گرافن گسیخته شود. نکتهو سرانجام کامپوزیت را می

 فلزي يگري گرافن توسط ماتریس شیشهماتریس، قابلیت تقویت-به دلیل فصل مشترك ضعیف گرافن

 شود. ور کامل به کار گرفته نمیبه ط

تواند نرمی و چقرمگی دهند که گرافن کوتاه می) نشان می11-4) و (10-4هاي (در حالی که شکل

دیده  هاي کربنیاي بهبود بخشند، چنین بهبودي براي نانولولههاي فلزي را به طور قابل ملاحظهشیشه

زیادي مانند استحکام تسلیم و مدول الاستیک بالا دارند. شود اگر چه نانولوله و گرافن خواص مشابه نمی

ر توانند موانع مؤثري دهاي نمیتر، نانولولهاي شکل و مساحت سطح خیلی کوچکبه دلیل هندسی لوله

هاي گرافن ایجاد نمایند؛ که این موضوع در واقع کلید بهبود نرمی هاي برشی مانند لایهسر راه رشد باند

هاي دینامیک سازيباشد. با این که در شبیهاي فلزي در بارگذاري کششی میهو چقرمگی شیشه

هاي تجربی استفاده شد، منتها رویکرد غیرمحلی نسبت به آزمایش810مولکولی از نرخ کرنش خیلی زیاد 

هاي فلزي تقویت شده با گرافن در تشکیل چندین باند برشی و کردن تغییر شکل پلاستیک در شیشه

ي ایهها با پهاي تجربی قبلی در مورد کامپوزیتن انتشار باندهاي برشی در توافق با یافتهمحدود نمود

-هاي کریستال) یا با تشکیل نانولایه169-161، 138-136ي فلزي با افزودن ذرات فاز دوم (شیشه
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با  ههاي فلزي تقویت شدباشد؛ اگرچه هنوز نتایج تجربی مستقیمی براي شیشه) می172-170آمورف (

 گرافن وجود ندارد.

 هاي بلندنتایج نمونه -4-3-5

 Å 300 هاي قبلی به طولسازي دینامیک مولکولی، در مدلبه دلیل محدودیت محاسباتی و زمانی شبیه

𝑏𝑏 به کار گرفته  zشرط مرزي تناوبی در راستاي هاي واقعی با طول بلند، سازي نمونهبه منظور مدل =

دد، اتخّاذ گرهاي دینامیک مولکولی به طور وسیع استفاده میسازيشد. با این که این تکنیک در شبیه

ور سازي شود. به منظتواند منجر به اثرات غیرطبیعی مربوط به اندازه در نتایج شبیهطول تناوبی می

وند. شکل شسازي میطول سه برابر مدلي بلندتر با بینی بهتر خواص مکانیکی مواد واقعی، نمونهپیش

Å 900𝑏𝑏( Iي فلزي ي شیشهکرنش و مکانیزم تغییر شکل براي نمونه-) نمودارهاي تنش4-12( ) و =

ها سه برابر دهد. این نمونهرا نشان می zتحت بار کرنش کششی در راستاي  VIIIو  VIIهاي نمونه

الف)  12-4گیرند. مطابق شکل (هاي بیشتري را در بر میهاي کوتاه بوده و تعداد گرافنتر از نمونهطویل

تواند استحکام تسلیم ماتریس را بهبود بخشد. دلیل آن این است که بار کرنشی افزودن گرافن نمی

هبود ي فلزي خالص، بي شیشهشود. لیکن، در مقایسه با نمونهها متمرکز میاعمالی در نواحی بین گرافن

در  150ي پلاستیک و در نتیجه در نرمی و همچنین بالاي %در محدوده 100اي بالاي %قابل ملاحظه

 آید.)) به دست می6-4چقرمگی (مطابق جدول (

دهد، که هاي اعمالی مختلف را نشان میدر کرنش Iي ب) مکانیزم تغییر شکل نمونه 12-4شکل (

 12-4( دهد. شکلپلاستیک میدر آن، نمونه با تشکیل یک باند برشی تنها در عرض ماده تغییر شکل 

دهد. نمونه از هاي مختلف از بارگذاري را نشان میدر گام VIIج) مکانیزم تغییر شکل نانوکامپوزیت 

تشکیل شده است. چندین باند برشی کوچک  Å 50ي هفت گرافن کوتاه در دو خط موازي به فاصله

-ها مکانگرگردد. تقویتابل مسدود میهاي گرافن طرف مقشود که توسط لایهها تشکیل میبین گرافن

ین از ها همچننماید. آنهاي تمرکز تنش بیشتري را براي تغییر شکل پلاستیک کامپوزیت فراهم می

ي دهانه یهها زاوکنند. لیکن، حرکت نسبی گرافنرشد باندهاي برشی موضعی شکل گرفته جلوگیري می
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کنند که در نهایت منجر به گسیختگی کامپوزیت میتر ساخته و باند برشی بزرگی را ایجاد را کوچک

 گردد.می

گردد که از ده مشاهده می VIIIد) مکانیزم تغییر شکل مشابهی براي نمونه  12-4مطابق شکل (

هاي پلاستیک از تشکیل شده است. تغییر شکل Å 5/37گرافن کوتاه در سه خط موازي به فواصل 

گرهاي میانی، آزادي باندهاي برشی گردد. تقویتها آغاز میرافنسطوح آزاد ماتریس در نزدیکی انتهاي گ

ي اکنند. نرمی این نمونه به دلیل پیکربندي متفاوت آن تا اندازهدر عبور از عرض ماتریس محدود می

یابد. سرانجام، کامپوزیت به دلیل لغزش صفحات فصل مشترك بین بهبود می VIIي بیشتر از نمونه

شکستکی مشاهده گردد. در  هاشود، بدون این که در ساختار گرافنیس شکسته میگرها و ماترتقویت

گرافن، -کنش فصل مشترك ماتریسدهند که به دلیل طبیعت ضعیف برهماینجا نیز نتایج نشان می

ایجاد  اند. البته در عمل باها توسط ماتریس به طور مؤثر به کار گرفته نشدهگري گرافنقابلیت تقویت

توان آن را بهبود بخشید گرافن می 1دار نمودنهاي کربن و فلز از طریق عاملپیوندهاي شیمیایی بین اتم

]184.[ 

1 Functionalization 
                                                            



 
 VIIي (ب)، نمونه Iي (الف)، مکانیزم تغییر شکل نمونه VIIIو  I ،VIIهاي کرنش نمونه-) نمودارهاي تنش12-4شکل (

 .zکششی در راستاي محور هاي مختلف تحت بار در کرنش VIIIي (ج) و نمونه

-) از شبیهzتر در جهت تر با طول بزرگتر (یا به طور دقیقهاي خیلی بزرگدر مواد واقعی با اندازه

ت به گرافن نسب-ي فلزيشیشه هايهاي دینامیک مولکولی، بهبود در نرمی و چقرمگی کامپوزیتسازي

داده شده است، بیشتر باشد. دلیل این امر ) نشان 12-4ي فلزي خالص باید از آنچه در شکل (شیشه

گرافن کم و بیش همگن است و افزایش در -ي فلزيهاي شیشهاین است که تغییر شکل در کامپوزیت
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ود نرمی شگردد که باعث میهاي محتمل براي تشکیل باند برشی میطول تناوبی منجر به افزایش مکان

ي شیشه ين تغییر باشند. در مقابل، چون که پلاستیسیتهتر تقریباً بدوهاي بزرگو چقرمگی در اندازه

نظر از طول محدود است، وقتی که طول ي مشابه صرففلزي خالص به یک باند برشی تنها با اندازه

باید به صورت درصد کشیدگی به طور قابل توجهی کاهش یابد. این موضوع  یابد، نرمینمونه افزایش می

) به خوبی 12-4) و (10-4هاي (کرنش نشان داده شده در شکل-رهاي تنشتوان با مقایسه نمودارا می

 مشاهده کرد.

 .Iي خالص و درصد افزایش آن نسبت به نمونه Xتا  VIIهاي بلند ) نمونه3MJ/m) چقرمگی (6-4جدول (

 I VII VIII IX X 

 404 318 693 603 240 چقرمگی
 3/68 5/32 8/188 3/151 0/0 درصد افزایش

 

ر گرافن د-ي فلزيهاي شیشهي نرمی و چقرمگی کامپوزیتالعادهبراي اثبات این که بهبود فوق

هاي تشکیل باندهاي برشی و نقش مسدودي ي محل) اساساً به دلیل تعداد افزایش یافته12-4شکل (

Å 750𝐿𝐿به ترتیب متشکل از سه یا چهار گرافن درازتر ( Xو  IXهاي باشد، نمونههاي گرافن میلایه = (

 VIIهاي ها، درازتر، اما با تعداد کمتري در مقایسه با نمونهشوند. گرافنهاي مختلف ساخته میبا آرایش

تحت بار  Xو  IXهاي کرنش مهندسی به دست آمده براي نمونه-هاي تنشهستند. منحنی VIIIو 

شود، با ر که دیده میطواند. همانالف) نشان داده شده 13-4در شکل ( zکششی در راستاي محور 

یابد. لیکن، بهبود )) براي هر دو نمونه افزایش می6-4افزودن گرافن، نرمی و چقرمگی (مطابق جدول (

باشد. دلیل آن این می VIIIو  VIIهاي خیلی کمتر از نمونه Xو  IXهاي نرمی و چقرمگی در نمونه

شود انرژي کرنش اعمالی در باشد که باعث میها کمتر میگرها و در نتیجه دهانهاست که تعداد تقویت

ي کرنش پلاستیک ها در محدودههاي موضعی کمتري متمرکز شود و در نتیجه نانوکامپوزیتمحل

ها گرشکسته شوند. دلیل این امر این است که تعداد تقویت VIIIو  VIIهاي کمتري در مقایسه با نمونه

هستند که  VIIIو  VIIهاي کمتر از نمونه Xو  IXهاي نمونههاي بین آنها در و در نتیجه چگالی دهانه
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هاي موضعی کمتري تمرکز یافته و در نتیجه شود انرژي کرنشی اعمال شده در تعداد محلیموجب می

 ي پلاستیک به طور قابل توجه کمتري شکسته شوند.  ها در محدودهنانوکامپوزیت

 
 Xي (ب) و نمونه IXي (الف)، مکانیزم تغییر شکل نمونه Xو  I ،IXهاي کرنش نمونه-هاي تنش) منحنی13-4شکل (

 .zهاي مختلف تحت بار کششی در راستاي (ج) در کرنش

ب)  13-4ي بارگذاري شده در شکل (اي از نمونهبا تصاویري لحظه IXي جزئیات تغییر شکل نمونه

کنند که تحت بار اعمالی تغییر عمل میهایی ي موجود به عنوان مکاننشان داده شده است. سه دهانه

هاي گرافن اجازه ي دهانه هموار بزرگ بوده به طوري که لایهدهند. در اینجا، زاویهشکل پلاستیک می

هاي فصل مشترك کنشدهند. با وجود این، برهمرشد و عبور باندهاي برشی موضعی از عرض ماده را نمی
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ج) مکانیزم تغییر شکل  13-4گرافن را از لغزش بازدارند. شکل (هاي توانند لایهگر نمیتقویت-ماتریس

دهد. تغییر شکل پلاستیک ماتریس از هاي مختلف بارگذاري کششی را نشان میدر گام IXي نمونه

ها تحت بار کششی اعمالی گردد. در عین حال، گرافنهاي تقویت نشده آغاز میسطوح آزاد در قسمت

کل شود. شکل الحاقی در شبه شکست نانوکامپوزیت در دو بخش انتهایی آن می لغزند که نهایتاً منجرمی

هاي گرافن در نانوکامپوزیت شکسته شده در پایان آزمایش ج) ساختار کامل و بدون شکست لایه 4-13(

 دهد.را نشان می

 گیرينتیجه -4-3-6

فلزي و بهبود نرمی و هاي هاي ممکن گرافن در تقویت شیشهدر این بخش، به طور خلاصه، نقش

فی هاي مختلسازي دینامیک مولکولی بررسی گردید. از این رو، مدلها با استفاده از شبیهچقرمگی آن

ر ساخته گگرافن با در نظر گرفتن تعداد مختلف، آرایش و طول تقویت-ي فلزياز نانوکامپوزیت شیشه

ي پلاستیک ه استحکام و محدودهگري را دارد کترین حالت تقویتآلشد. گرافن پیوسته ایده

. رسدبخشد؛ اگر چه اجراي آن از نظر عملی غیرممکن به نظر مینانوکامپوزیت را به شدت بهبود می

گردد. با وجود این، شود که بار کرنش اعمالی در سراسر ماده پخش ي گرافن همچنین باعث میلایه

اي هاند سفتی، نرمی و چقرمگی شیشهر است توانستهتها نزدیکهاي کوتاه که به کاربرد واقعی آنگرافن

هاي آمورف بازي ها دو نقش مهم را در تقویت ماتریسگیري بهبود بخشند. آنفلزي را به طرز چشم

کردند به طوري که از تشکیل یک باند برشی تنها و بنابراین از تمرکز تغییر شکل پلاستیک ماده 

 جلوگیري کردند:

هاي تشکیل تغییر شکل ها در راستاي محور بارگذاري به عنوان مکانهاي انتهایی آنلبه -1

 پلاستیک عمل نمودند که منجر به افزایش تعداد باندهاي برشی شدند.

ها از رشد و حرکت باندهاي برشی شکل گرفته در عرض ماتریس جلوگیري ساختار محکم گرافن -2

 نمودند. 
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ور تر به طهاي کربنی، گرافن با مساحت سطح بزرگهاي دوم مانند نانولولهدر مقایسه با دیگر فاز

کند. با وجود این، حرکت لغزشی مؤثر مانعی قوي بر سر راه تشکیل و انتشار باندهاي برشی فراهم می

گر در درون ماتریس، مسیر را براي رشد باندهاي برشی موضعی و سرانجام شکست ماده ایجاد تقویت

ي هاها با ماتریس شیشههاي گرافن براي بهبود پیوند آننمودن لایه دارکنند. در مواد واقعی، عاملمی

ي پلاستیک کامپوزیت را تواند از شکست زودهنگام کامپوزیت جلوگیري کرده و محدودهفلزي می

ي گرافن و هاي محاسباتی موجود، اندازهي قابل توجه این که به دلیل محدودیتافزایش دهد. نکته

اي هسازي دینامیک مولکولی از آنچه در نمونهر این پژوهش توسط روش شبیهماتریس مطالعه شده د

شوند خیلی کمتر است. با مقیاس بندي ابعاد ماتریس و گرافن استفاده شده در پژوهش واقعی ساخته می

تر، در هاي خیلی بزرگهاي تجربی با اندازههاي گرافن تولید شده به روشرود ورقحاضر، انتظار می

 هاي واقعی به طور مؤثري عمل نمایند. چندین باند برشی و مسدود نمودن آنها در نمونه تشکیل

گر عواملی کلیدي در ایجاد عدم تقویت-گرها و فصل مشترك ماتریسعلاوه بر این، آرایش تقویت

ی هاي مبتنتوان در طراحی و تولید کامپوزیتهاي فلزي تشخیص داده شدند که میتجانس در شیشه

 ي فلزي با نرمی و چقرمگی بهبود یافته مد نظر قرار داد. یشهبر ش
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 فصل پنجم

 نتایج  

 

 

 

 گیرينتیجه -5-1

هاي فلزي تقویت شده با نانوساختارهاي ي حاضر، خواص مکانیکی فلزات و نانوکامپوزیتدر رساله

لی مورد سازي دینامیک مولکوبور و گرافن با استفاده از روش شبیهي نیترید ي کربنی، نانولولهنانولوله

اي هبررسی قرار گرفت. دو دسته از فلزات با ساختارهاي اتمی متفاوت، یعنی، فلزات بلوري و شیشه

ي نیترید بور و صفحات گرافن براي بهبود رفتار مکانیکی فلزات کریستالی فلزي مطالعه گردید. از نانولوله

هاي ازيسهاي فلزي استفاده شد. نتایج شبیهي کربنی براي بهبود خواص مکانیکی شیشهولولهو از نان

کریستال در دو آزمایش کشش و فشار، به طور تقریبی مستقل -انجام شده بر روي نانوآلومینیم تک

نش ردهند. به جز این که براي نرخ کبودن خواص مکانیکی آلومینیم از نرخ کرنش اعمالی را نشان می

مقداري انحراف از این روند دیده شد. دماي سیستم تأثیر زیادي در خواص مکانیکی  s 1010-1بالاي 
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کند. به طوري با نزدیک شده دما نمونه شامل مدول الاستیک، نسبت پواسون و تنش تسلیم ایجاد می

 کند. ي ذوب، استحکام تسلیم ماده به سمت صفر میل میبه نقطه

بلند و  ي نیترید بوري نیترید بور، از دو حالت متفاوت نانولولهنانولوله-لومینیمدر نانوکامپوزیت آ

کوتاه براي تقویت خواص مکانیکی ماتریس آلومینیم استفاده گردید.  تشکیل و انتشار نابجایی و تشکیل 

گلویی، دو مکانیزم تغییر شکل پلاستیک ماده بودند. سطوح لغزش براي هر دو بارگذاري کششی و 

ي تنش برشی حداکثر مشاهده شد. در مجموع، نتایج به دست آمده، توانایی فشاري در راستاي صفحه

بینی رفتار مکانیکی مواد فلزي و همچنین سازگاري سازي دینامیک مولکولی در پیشو دقت روش شبیه

 سازد.آن با نتایج تجربی را به خوبی نمایان می

آلومینیم  ي نیترید بور براي تقویت ماتریسنیترید بور، از نانولوله ينانولوله-در نانوکامپوزیت آلومینیم

نیم براي هر آلومی-ي نیترید بورکرنش مهندسی براي نانوکامپوزیت نانولوله-استفاده گردید. نمودار تنش

دو بارگذاري کشش و فشار به دست آمد و تأثیر شرایط مرزي و همچنین طول نانولوله بررسی شد. علاوه 

ن، تأثیر کسر اتمی و قطر نانولوله در رفتار مکانیکی کامپوزیت مطالعه گردید. نتایج، تأثیر قابل بر ای

هند. دي نیترید بور بلند در تقویت سفتی و استحکام کششی نانوکامپوزیت را نشان میي نانولولهملاحظه

وزنی) در آزمایش کشش،  1/4(% 6/8ي بلند با کسر اتمی %استحکام نانوکامپوزیت تقویت شده با نانولوله

اي هافزایش پیدا کرد. مدول الاستیک کششی و فشاري آن نیز به ترتیب به اندازه 4/79ي %به اندازه

ي بلند، استحکام و مدول یانگ نانوکامپوزیت افزایش یافت. با افزایش کسر اتمی نانولوله 6/85و % %82

، استحکام و مدول یانگ به ترتیب به میزان 7/29% افزایش یافت. در بارگذاري کششی، براي کسر اتمی

نسبت به ماتریس خالص افزایش پیدا کردند؛ در بارگذاري فشاري نیز، به ترتیب به  271و % %7/450

بهبود یافتند. تأثیر قطر نانولوله در خواص کششی نانوکامپوزیت قابل ملاحظه  3/235و % 54میزان %

تگی قابل توجهی به قطر نانولوله مشاهده شد. به طوري که، با نیست. ولی، در خواص فشاري آن وابس

کاهش یافت و مدول الاستیک  26)، استحکام نانوکامپوزیت به میزان %100دو برابر کردن قطر (افزایش %

 ي نیترید بور بلند به ماتریس آلومینیم تأثیر قابلافت پیدا کرد. افزودن نانولوله 5/10ي %آن نیز به اندازه
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 ي پلاستیک و توانایی جذبي در مکانیزم تغییر شکل آن در بارگذاري داشت. نانولوله، محدودهظهملاح

شار تواند مسیر انتي بلند میانرژي کرنشی ناشی از اعمال بار خارجی کامپوزیت را افزایش داد. نانولوله

ابجایی ه در راستاي انتشار ننابجایی را در بارگذاري کششی مسدود نماید. ولی در بارگذاري فشاري، نانولول

 شود.ي لغزش دچار کمانش میو صفحه

گرافن براي فلزات مختلف در -اي فلزهاي نانولایهبعد از آن، خواص و رفتار مکانیکی کامپوزیت

و  هاي گرافن در استحکامبارگذاري فشاري بررسی گردید. نتایج به دست آمده، تأثیر زیاد افزودن لایه

هاي فلزي، تأثیر قابل توجهی در استحکام دهد. علاوه بر این، ضخامت لایهنشان می سفتی کامپوزیت را

ي فلزي، استحکام کامپوزیت به سمت گذارد؛ به طوري که با افزایش ضخامت لایهنانوکامپوزیت می

هاي گرافن تأثیر قابل توجهی در مکانیزم تغییر شکل کند. لایهاستحکام ماتریس خالص فلزي میل می

کند و مکانیزم را از تشکیل و انتشار نابجایی به تغییر شکل دوقلویی زات مس، نقره و طلا ایجاد میفل

به دلیل مکانیزم  2ي شکلو حافظه 1الاستیکدهد؛ به طوري که، از آنها موادي با خواص شبهتغییر می

مورد توجه خاصی ي فناوري نانو سازد که در کاربردهاي مربوط به حوزه، می3تغییر شکل دوقلویی

 هستند.

اص ي کربنی در بهبود خوي کربنی، تأثیر نانولولهنانولوله-ي فلزيدر مورد نانوکامپوزیت شیشه

هاي فلزي مطالعه گردید. دو حالت بلند و کوتاه براي نانولوله در مکانیکی و مکانیزم تغییر شکل شیشه

تایج به دست آمده، تأثیر قابل توجه شرایط مختلف بارگذاري کششی و فشاري در نظر گرفته شد. ن

هد. دي بلند در تقویت و بهبود خواص الاستیک و تغییر شکل پلاستیک نانوکامپوزیت را نشان مینانولوله

هاي فلزي را افزایش داد. گر با مشارکت در تحمل بار کرنش اعمالی، توانایی جذب انرژي شیشهتقویت

کربنی  يي فلزي تقویت شده با نانولولهانوکامپوزیت شیشهرفتارهاي کششی و فشاري متفاوتی براي ن

1 Pseudoelastic 
2 Shape memory 
3 Deformation twinning 

                                                            



مشاهده گردید. علاوه بر این، تفاوت خواص نانوکامپوزیت در راستاهاي طولی و عرضی، اهمیت پخش 

 سازد.یکنواخت نانولوله در ماتریس فلزي در کاربردهاي واقعی آن را آشکار می

هاي فلزي، استفاده از گرافن جذب انرژي پایین شیشهي تردي و توانایی در ادامه، براي حل مسأله

ی از هاي مختلفگر در ترکیب با آنها پیشنهاد شد. براي بررسی و تحلیل موضوع، مدلبه عنوان تقویت

هاي گرافن طراحی شد و رفتار هاي متفاوتی از لایهگرافن شامل آرایش-هاي فلزينانوکامپوزیت شیشه

ل آن تحت بار کششی مطالعه گردید. نتایج به دست آمده، تأثیر قابل مکانیکی و مکانیزم تغییر شک

دهند. با افزودن گرافن، سفتی، نرمی و ي گرافن در تشکیل و انتشار باندهاي برشی را نشان میملاحظه

اي ههایی انتهایی گرافنگیري بهبود یافت. از یک طرف، لبههاي فلزي به طرز چشمچقرمگی شیشه

هاي تشکیل باندهاي برشی موضعی را افزایش داد. از طرف دیگر، ساختار داخلی کانکوتاه، تعداد م

ي موضعی جلوگیري کرد. نتیجه این که، ها از رشد و حرکت باندهاي برشی تشکیل شدهمحکم گرافن

 هاي فلزي و همپنینگرهاي خوبی براي بهود خواص مکانیکی شیشهتوانند تقویتهاي گرافن میلایه

 رمی و چقرمگی آنها باشند. افزایش ن

ي حاضر ذکر هاي انجام شدهتوان به عنوان نتایجی از پژوهشبه طور خلاصه، نکات کلی زیر را می

 توان در طراحی و تولید مواد مهندسی و تجهیزات در مقیاس نانو مورد استفاده قرار داد:کرد که می

 هاي مناسبی براي تقویت و بهبود خواصگري کربن و نیترید بور تقویتنانوساختارهاي نانولوله •

ا توان موادي کامپوزیت بباشند. با ترکیب این نانوساختارها با فلزات، میمکانیکی فلزات می

 خواص مکانیکی بهتري به دست آورد. 

ند. اي هستالعادهي فوقگرافن داراي خواص مکانیک بهبود یافته-اي فلزهاي نانولایهکامپوزیت •

تأثیر زیادي در رفتار مکانیکی و مکانیزم تغییر شکل کامپوزیت تحت بار فشاري  هاي گرافنلایه

دارند؛ به طوري که با تغییر مکانیزم تغییر شکل فشاري از تشکیل و انتشار نابجایی به تغییر 

ي شکل در شکل دوقلویی در فلزات مس، نقره و طلا، خواص جالب سوپرالاستیک و حافظه

 شوند. اي ایجاد میهاي نانولایهکامپوزیت
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هاي فلزي و مکانیزم تغییر شکل پلاستیک توانند نرمی و چقرمگی شیشههاي گرافن میلایه •

ي هاي دوبعداي بهبود بخشند. نتایج به دست آمده، استفاده از لایهآنها را به طور قابل ملاحظه

 کنند.هاي فلزي واقعی را پیشنهاد میي تردي شیشهگرافن براي حل مسأله

 پیشنهاد موضوع تحقیق -5-2

 توان پیشنهاد نمود:موضوعات تحقیقاتی مشابه زیر را می

o هاي خمشی و هاي مکانیکی متفاوت مانند آزمایشانجام مجدد پژوهش حاضر براي آزمایش

سازي دینامیک مولکولی و پیچشی و به دست آوردن خواص مکانیکی مربوطه به روش شبیه

 هاي دیگر مانند مکانیک ساختاري و اجزاء محدود. همچنین روش

o هاي فلزي به عنوان مواد مهندسی نسبتاً جدید از زمینهبررسی خواص مکانیکی مختلف شیشه-

هاي گوناگون تجربی، تئوري و باشد و با استفاده از روشهاي فعال در مهندسی مکانیک می

 کرد. توان تعریفهاي پژوهشی زیادي را میمحاسباتی پروژه

o گر ویتاي در کارآیی تقتقویت گر تأثیر قابل ملاحظه-با توجه به این که فصل مشترك ماتریس

با استفاده  1هاي عاملیدار کردن فصل مشترك با استفاده از گروهدارد، بررسی تأثیر عوامل عامل

ه از آن بتوان نتایج قابل توجهی را سازي اتمی، تحقیقی با ارزش بوده و میهاي شبیهاز روش

 دست آورد. 

o براي مواد فلزي مختلف و جهات مختلف بلوري یکی  2بررسی رفتار و خواص مکانیکی نانووایرها

 باشد.ي تحقیقاتی مطرح در علم نانومکانیک میاز زمینه

o هاي فلزي به عنوان موادي جدید، یکی مواد کامپوزیت فلزي با ترکیب فلزات بلوري و شیشه

 باشد. قیقاتی نوظهور میهاي تحدیگر از زمینه

 

1 Functional groups 
2 Nanowires 
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 پیوست الف

 سازي دینامیک مولکولیمبانی فیزیکی روش شبیه

 

 

 

 

ود. این شدر این پیوست مبانی و اصول فیزیکی روش دینامیک مولکولی به طور خلاصه توضیح داده می

آماري  ي جنبشی، و مکانیکترمودینامیک، نظریهي اصول فیزیکی تحت عنوان فیزیک گرما به سه دسته

 شود. قابل تقسیم است که در ادامه به آنها پرداخته می

فیزیک گرما بخشی از علم گسترده فیزیک است که با گرما و موضوعات مربوط به آن سروکار دارد. 

ل است، این چون گرما و سایر خواص مربوط به آن نظیر فشار و دما از مشخصات ماده به صورت چگا

د: شودهد. فیزیک گرما به سه بخش تقسیم میموضوع بخشی از فیزیک ماده چگال را تشکیل می

 ].185ي جنبشی، و مکانیک آماري [ترمودینامیک، نظریه
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 مبانی ترمودینامیکی -1-الف

ی زد بپرداو روابط میان آنها می ي چگال، چون دما، فشارعلم ترمودینامیک به خواص ماکروسکوپی ماده

ي جنبشی روشی براي بیان فشار . نظریه]185[ اي کندکه به ساختمان اتمی که اساس آنهاست اشارهآن

ها نظیر انرژي جنبشی و دما و خواص ماکروسکوپی دیگر گازها برحسب مقادیر متوسط خواص مولکول

روسکوپی آن به دست ي آماري میان ساختمان اتمی ماده و رفتار ماکباشد. در مکانیک آماري رابطهمی

ه بینی روابط متعددي کاي است براي فهم قوانین ترمودینامیک و پیشآید. مکانیک آماري وسیلهمی

میان متغیرهاي ترمودینامیکی وجود دارند. ترمودینامیک و مکانیک آماري مکمل یکدیگر هستند. در 

هاي ترمودینامیکی نظیر تاند. کمیهاي دیگري از رفتار اتمی مادهواقع متغیرهاي ترمودینامیکی جلوه

 اند. دما و فشار، آثار جمعی خواص اتمی

م هاي یک سیست: حالتی که در آن مکان، سرعت و حالت کوانتومی یکایک اتممیکروحالتتعریف 

 معین، جزء به جزء مشخص شده باشد. 

. امتدادهاي حرکت مولکولیهاي جنبشی و : توزیع نسبتاً یکنواخت انرژيمیکروحالت تعادلتعریف 

 ها دما و فشار در سراسر گاز تقریباً یکسان هستند. در این حالت

ت ها با گذشنظمی دارند. سیستم: حالاتی که حداکثر بیهاي تعادل ترمودینامیکیحالتتعریف 

تاسر ررسند و کمیاتی چون دما و فشار در سشوند تا سرانجام به تعادل میتر مینظمزمان، پیوسته بی

نظمی تا بیشترین حد ممکن و میل به ها از گرایش به افزایش بیي سیستمشوند. همهآن یکنواخت می

 تعادل ترمودینامیکی برخوردارند.

: کمیاتی چون فشار و دما که وقتی سیستم به حالت تعادل معینی باز متغیرهاي حالتتعریف 

 کنند. گردد، همان مقادیر قبلی خود را اتخاذ میمی

حالت ترمودینامیکی یک سیستم معین، با مشخص کردن مقدار چند متغیر حالت (متغیرهاي 

شود. مقادیر متغیرهاي حالت دیگر (متغیرهاي وابسته) به نحو منحصر به فردي مستقل) کاملاً معین می

 شوند.از روي متغیرهاي مستقل تعیین می
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𝑈𝑈 = 𝑈𝑈(𝑥𝑥, 𝑦𝑦, … , 𝑧𝑧) 

𝑈𝑈  متغیر وابسته و𝑥𝑥,𝑦𝑦, … , 𝑧𝑧 شود که این رابطه متغیرهاي مستقل هستند. به طور ضمنی فرض می

هاي ترمودینامیکی دو نکته مهم قابل در مورد حالت هاي تعادل برقرار است.تابعی فقط براي حالت

 ]: 185ذکراند [

هاي تعادلی وجود دارند که ماده چگال، در صورتی که به حال خود رها شوند، به آنها الف) حالت

 کند. میل می

ب) متغیرهایی ترمودینامیکی وجود دارند که به طور منحصر به فردي حالت تعادل را مشخص 

کنند. به عبارت دیگر با مشخص کردن مقدار چند متغیر حالت مانند دما و فشار، حالت ترمودینامیکی می

 گردد. آن سیستم کاملاً معین می

توان انرژي را، به صورت گرما، به جسمی داد و به تواند متغیر حالت باشد، زیرا میمتغیر گرما نمی

اش صورت انرژي مکانیکی از آن پس گرفت و در پایان دور عملیات، جسم را به حالت تعادل اولیه

ود شبرگرداند. اگر گرما متغیر حالت باشد، باید به همان میزانی در دور عملیات دفع شود که جذب می

اش را بازیابد. انرژي جسم کمیتی است که بقا دارد و بنابراین متغیر حالت در پایان کار، مقدار اولیه 𝑄𝑄تا 

تواند به صورت گرما یا کار مکانیکی از جسم گرفته شود. گرما آن بخش از است. بسته به شرایط می

شود و کار آن بخش از انرژي است نظم به آن داده یا از آن گرفته میانرژي جسم است که به صورتی بی

 شود.صورت نظم یافته داده یا گرفته می که به

شود این است که در هاي تعادل محدود میي حالتدلیل این که ترمودینامیک کلاسیک به مطالعه

توان از انرژي مکانیکی تمیز داد. حالت تعادل، انرژي گرمایی سیستم را، به آسانی و بدون ابهام، می

ندارد؛ بلکه به حقایق تجربی تعادل گرمایی و روابط میان  ها کاريترمودینامیک با جزئیات اتمی سیستم

هاي قابل سنجشی که فشار و دما نامیده ي اتمی، کمیتپردازد. از دیدگاه نظریهمتغیرهاي حالت می

ل ها حومقیاس حرکات اتمی هستند که در آنها تغییرات حرکات انفرادي اتم-شوند، تجلیات بزرگمی
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ظمی است، ناند. این مقادیر متوسط، وقتی سیستم در حداکثر بیخنثی کرده مقادیر متوسط، یکدیگر را

 اي با هم دارند. بررسی جزئیات این ارتباط متقابل برعهده مکانیک آماري است.هاي سادهرابطه

 متغیرهاي حالت و معادلات حالت

شود. شماره متغیرهایی که لازم حالت سیستم با مشخص کردن مقادیر چند متغیر حالت، معین می

]. 185است تا یک حالت به طور منحصر به فرد مشخص شود، به سیستم و قیدهاي آن بستگی دارد [

نامند. اند (مانند انرژي داخلی و حجم) متغیرهاي افزایشی می(مقدار ماده) متناسب 𝑛𝑛متغیرهایی که با 

شوند. در تعادل ا) متغیرهاي ناافزایشی نامیده میهستند (مانند فشار و دم 𝑛𝑛متغیرهایی که مستقل از 

ترمودینامیکی، مقادیر متغیرهاي ناافزایشی در سراسر سیستم یکسان است، مگر آن که نیروهاي خارجی، 

نظیر گرانش، دخالت کنند. چون گرما متغیر حالت نیست، مقدار گرماي لازم بستگی به طریقه افزودن 

) را در حجم ثابت به اندازه یک درجه بالا 𝑇𝑇ایی که لازم است تا دما (گرما به سیستم دارد. مقدار گرم

در فشار ثابت به اندازه یک  𝑇𝑇نام دارد. گرماي لازم براي آن که  𝐶𝐶𝑉𝑉برد، ظرفیت گرمایی در حجم ثابت 

 متغیرهاي حالت و در 𝐶𝐶𝑃𝑃و  𝐶𝐶𝑉𝑉است. ظرفیت گرمایی  𝐶𝐶𝑃𝑃درجه بالا رود، ظرفیت گرمایی در فشار ثابت 

𝑐𝑐𝑉𝑉است. ظرفیت گرمایی هر مول از ماده  ℃/𝐽𝐽اند. یکاي ظرفیت گرمایی واقع متغیرهاي افزایشی =

𝐶𝐶𝑉𝑉/𝑛𝑛  و𝑐𝑐𝑃𝑃 = 𝐶𝐶𝑃𝑃/𝑛𝑛 نامند.گرماي ویژه در حجم و فشار ثابت می 

اي از خواص تجمعی سیستم، نظیر فشار و دما، که فقط به حالت سیستم بستگی دارد، متغیرهاي پاره

مربوط  𝑃𝑃(متغیر مکانیکی) متغیري ناافزایشی است. متغیر افزایشی که به  𝑃𝑃وند. فشار شحالت نامیده می

حجم سیستم است. این دو متغیر که یک جفت متغیر فیزیکی هستند، نوعی انرژي مکانیکی  𝑉𝑉است، 

 𝜇𝜇هاي هر جسم شیمیایی (افزایشی)، متغیر ناافزایشی مربوط به آن تعداد مول 𝑛𝑛کنند. را تعریف می

 پتانسیل شیمیایی جسم به ازاي هر مول جسم است. 

ي کاملی از جفت متغیرهاي حالت سروکار دارد که هر جفت آنها به تغییر ترمودینامیک با مجموعه

، یکی ام𝑖𝑖شود. از متغیرهاي جفت و تبدیل خاصی در ساختار کلی سیستم مورد مطالعه مربوط می

شوند که اگر ). واحدهاي این متغیرها چنان اختیار می𝑋𝑋𝑖𝑖ست () و دیگري افزایشی ا𝑌𝑌𝑖𝑖ناافزایشی است (
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𝑋𝑋𝑖𝑖 ي به اندازه𝑑𝑑𝑑𝑑𝑖𝑖  تغییر کند، و سیستم در تعادل نگه داشته شود، افزایش یا کاهش انرژي سیستم

ژول است. تعداد این قبیل جفت متغیرها، بالقوه زیاد است. اما در هر زمان فقط به معدودي  𝑌𝑌𝑖𝑖𝑑𝑑𝑑𝑑𝑖𝑖برابر 

ي ي تجربی دیگري که لازم است، رابطهرابطه از آنها که در آزمایش مورد نظر دخالت دارند، نیاز است.

مطالعه است. در سیستم مورد  𝑇𝑇(یا هر جفت متغیر دیگر) و دماي  𝑉𝑉و  𝑃𝑃میان جفت متغیر مکانیکی 

شود. براي هر ي حالت نامیده میاي ریاضی بیان شود، معادلهاي چون به صورت معادلهچنین رابطه

 ].185ي حالت وجود داشته باشد [جفت متغیر مکانیکی مورد نظر، باید یک معادله

یی اقوانین ترمودینامیک احکامی هستند به ظاهر بسیار ساده و هر یک بر خواص متعدد رفتار گرم

نند. کهر نظریه دیگر فیزیک، مفاهیم زیادي را با چند کلمه بیان می مانندماده دلالت دارد. این قوانین 

براساس قانون صفرم ترمودینامیک، هر دو سیستم که در تعادل گرمایی با سیستم سوم باشند، با هم در 

ن بقاي انرژي، همراه با این تعادل گرمایی خواهند بود. قانون اول ترمودینامیک چیزي نیست مگر بیا

ترین صورت بیان قوانین اول و دوم ترمودینامیک نکته اضافی که گرما نیز صورتی از انرژي است. ساده

هاي مختلفی است که به آن جسم صورت دیفرانسیلی است. آنچه مهم است رابطه میان مقادیر انرژي

گوید که هر سیستم ترمودینامیکی میک میداده شده یا از آن گرفته شده است. قانون اول ترمودینا

توان آن را با شود و میداراي یک مخزن انرژي، به معناي عام آن، است که انرژي داخلی نامیده می

هاي آن تغییر داد. جمع جبري این مقادیر مختلف انرژي، افزودن یا کاستن انرژي به هر یک از صورت

تغییر کل انرژي داخلی. در ترمودینامیک باید  𝑑𝑑𝑑𝑑ده برابر با که به سیستم افزوده شده یا از آن کاسته ش

یر ها در حین تغیمحاسبات را به تغییرات کند و گام به گام (تحولات شبه ایستا) محدود کرد تا فرمول

گرماي داده شده به سیستم  𝛿𝛿𝛿𝛿در انرژي داخلی برابر است با تفاضل  𝑑𝑑𝑑𝑑هم صادق باشند. هر تغییر 

 ]:185نجام شده توسط سیستم [کار ا 𝛿𝛿𝛿𝛿و 

𝑑𝑑𝑑𝑑 )1-(الف = 𝛿𝛿𝛿𝛿 − 𝛿𝛿𝛿𝛿 = 𝛿𝛿𝛿𝛿 − 𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃 + 𝐽𝐽𝐽𝐽𝐽𝐽 + 𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻 + ⋯ 

شدت میدان مغناطیسی  𝐻𝐻مغناطش کل جسم، و  𝑀𝑀نیروي کششی،  𝐽𝐽طول جسم،  𝐿𝐿که در آن 

 باشند.می
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ماند. تحول شبه ایستاي دیگري هست در تحولات تک دما، دماي سیستم در ضمن تحول ثابت می

𝛿𝛿𝛿𝛿که در ضمن آن سیستم از نظر گرمایی مجزا باشد، به طوري که  = دررو . این تحول را تحول بی0

ن نوشت توان چنی(آدیاباتیک) گویند. ظرفیت گرمایی در چنین تحولی برابر صفر است. قانون اول را می

  "توان از بین برد.انرژي را نمی"]: 185[

هاي مختلفی دارد. یک راه بیان قانون دوم این است که گرایش ن دوم ترمودینامیک بیانقانو

داري که در این کار مقتوان وارونه کرد، مگر آنخودانگیخته یک سیستم به تعادل ترمودینامیکی را نمی

ورتی وان به صتنظم یا گرما تبدیل شود. بررسی قانون دوم را نمیانرژي نظم یافته یا کار، به انرژي بی

شود؛ یعنی از چند آزمایش قاطع و اساسی هاي دیگر فیزیک انجام میریزي کرد که در نظریهبرنامه

منکر  ،قانون دومي حقایق تجربی بنا نهاد. ي استقرایی آشکاري نظریه را بر پایهشروع کرد و به شیوه

تر جریان یابد. اما ر به جسم گرماي است که در آن گرما خودبخود از جسم سردتي وسیلهامکان تعبیه

 کمترادف است با کشف ی ،ایجاد چنین جریانی، بی آن که در حین آن مقداري کار به گرما تبدیل شود

ي کلی حرکت خودانگیخته به جانب تعادل ترمودینامیکی. چنین چیزي را قانون دوم استثناء بر قاعده

در هر چرخه  𝛿𝛿𝑄𝑄/𝑇𝑇تر است. انتگرال ن اول محدودکنندهاز این رو، قانون دوم از قانو داند.غیرممکن می

 ناپذیر باشد این انتگرال صفر نیست و قانون دوم ترمودینامیکپذیر، صفر است. اگر چرخه برگشتبرگشت

تر از صفر باشد. در هر نوع تحول خودبخودي، حتی در صورتی که آنتروپی کند که کوچکایجاب می

اي خواهد بود که آنتروپی عالم در یک تحول آنتروپی سیستم دیگر به گونهجسم کاهش یابد، افزایش 

ي انرژي داخلی به صورت زیر است پذیر، رابطهشود. در تحولات برگشتناپذیر همواره زیاد میبرگشت

]185.[ 

 𝑑𝑑𝑑𝑑 = 𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃𝑃 + �𝜇𝜇𝑖𝑖𝑑𝑑𝑛𝑛𝑖𝑖 + 𝐽𝐽𝐽𝐽𝐽𝐽 + 𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻𝐻 + ⋯ 

متغیرهاي افزایشی هستند.  𝑆𝑆  ،𝑉𝑉  ،𝑛𝑛  ،𝐿𝐿  ،𝑀𝑀پتانسیل شیمیایی بر مول است. متغیرهاي  𝜇𝜇𝑖𝑖که در آن 

 اند.نسبت به متغیرهاي افزایشی، متغیرهاي غیرافزایشی 𝑈𝑈هاي جزئی مشتق
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 نظریه جنبشیمبانی  -2-الف

-ن میه آهاي تشکیل دهندنظریه جنبشی به بررسی خواص گرمایی ماده انباشته و تفصیل خواص اتم

پردازد. این ارتباط باید ارتباطی آماري باشد، و بنابراین برحسب احتمالات بیان خواهد شد. مفهوم 

اي ذهنی است، و انتظاري را که از حاصل یک پیشامد (یا آزمایش) داریم به صورت احتمال تا اندازه

بار  ا آزمایش را بتوان چندینگیري است که آن پیشامد یکند و تنها در صورتی قابل اندازهکمی بیان می

 .]185[تکرار کرد 

هاي متوالی هنگامی تصادفی است که هیچ الگویی در : توزیع نتایج آزمایشپیشامدهاي تصادفی

توان از نتیجه آزمایش بعدي کرد بیان اي که میبینینتایج متوالی دیده نشود، یا این که تنها پبش

 احتمال نتایج گوناگون آن باشد.

هاي نتایج ممکن یک پیشامد، تابع توزیع و یا توزیع احتمال نامیده : شمارش احتمالتوابع توزیع

اي است براي مشخص کردن خواص آماري وضعیتی که در آن پیشامدهاي شود. تابع توزیع وسیلهمی

، توزیع ايتوابع توزیع زیادي براي بیان احتمال یک پیشامد شامل توزیع دوجمله تصادفی دخالت دارند.

 .]185[اند نمایی، توزیع پواسون، و توزیع نرمال تعریف شده

 ايتوزیع دو جمله -1-2-الف

!𝑁𝑁است.  !𝑁𝑁چیز مختلف را مرتب کرد، برابر  𝑁𝑁ان توهاي مختلفی که میتعداد راه
𝑛𝑛!(𝑁𝑁−𝑛𝑛)!
هاي تعداد راه 

𝑁𝑁موفقیت و  𝑛𝑛توان به مختلفی که می − 𝑛𝑛  .عدم موفقیت دست یافت𝑝𝑝𝑛𝑛𝑞𝑞𝑁𝑁−𝑛𝑛  احتمال وقوع𝑛𝑛  موفقیت

𝑁𝑁و  − 𝑛𝑛 185شود [اي به شکل زیر تعریف میعدم موفقیت است. لذا توزیع دوجمله:[ 

𝑃𝑃𝑛𝑛(𝑁𝑁) )2-(الف =
𝑁𝑁!

𝑛𝑛! (𝑁𝑁 − 𝑛𝑛)!
𝑝𝑝nqN−n 

𝑁𝑁موفقیت و  𝑛𝑛آزمایش به  𝑁𝑁احتمال آن که  𝑃𝑃𝑛𝑛(𝑁𝑁)که در آن  − 𝑛𝑛  .عدم موفقیت منجر شود𝑞𝑞 =

1 − 𝑝𝑝 :احتمال عدم موفقیت است. احتمال وقوع همه پیشامدهاي ممکن باید برابر یک باشد، یعنی 
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�𝑃𝑃𝑛𝑛(𝑁𝑁)
𝑁𝑁

𝑛𝑛=0

= �
𝑁𝑁!

𝑛𝑛! (𝑁𝑁 − 𝑛𝑛)!

𝑁𝑁

𝑛𝑛=0

= (𝑝𝑝 + 𝑞𝑞)𝑁𝑁 = 1 

 توزیع پواسون -2-2-الف

دهد را نشان می 𝑥𝑥نقطه در طول  𝑛𝑛تعریف تابع توزیع پواسون به صورت زیر است که احتمال وجود 

]185:[ 

𝑃𝑃𝑛𝑛 )3-(الف �
𝑥𝑥
λ
� = ∫ 𝑓𝑓(𝑦𝑦)𝑑𝑑𝑑𝑑𝑃𝑃𝑛𝑛−1 �

𝑥𝑥−𝑦𝑦
λ
�𝑥𝑥

0 = (𝑥𝑥/λ)𝑛𝑛

𝑛𝑛!
𝑒𝑒−𝑥𝑥/λ  

𝑃𝑃𝑛𝑛 �
𝑥𝑥
𝜆𝜆
روي  𝑥𝑥اي به طول شوند در فاصلهنقطه که به تصادف بر یک خط اختیار می 𝑛𝑛احتمال آن که  �

یک  ياي از رویدادها در صورتی توزیع پواسون است که نتیجهاین خط باشد. به طور کلی، توزیع دنباله

 باشد عبارت است از: 𝑛𝑛رویداد، یک عدد صحیح مثبت باشد و احتمال این که این نتیجه، عدد صحیح 

𝑃𝑃𝑛𝑛(𝐸𝐸) = 𝐸𝐸𝑛𝑛

𝑛𝑛!
𝑒𝑒−𝐸𝐸  

 توزیع نرمال -3-2-الف

را  𝑛𝑛توان متغیر در توزیع پواسون، می 𝐸𝐸اي یا مقادیر بزرگ ع دوجملهدر توزی 𝑁𝑁در حد مقادیر بزرگ 

در هر دو مورد به یک چگالی  𝑃𝑃𝑛𝑛در نظر گرفت. در این صورت احتمال  𝑥𝑥متناسب با یک متغیر پیوسته 

𝑥𝑥تنها یک بیشینه در مقدار مورد انتظار  𝐹𝐹(𝑥𝑥)کند. این تابع میل می 𝐹𝐹(𝑥𝑥)احتمال واحد  = 〈𝑥𝑥〉  .دارد

 ]:185وزیع نرمال عبارت است از [تابع ت

𝑓𝑓(𝑥𝑥 )4-(الف − 𝑋𝑋) = 1
𝜎𝜎√2𝜋𝜋

𝑒𝑒−(𝑥𝑥−𝑋𝑋)2/2𝜎𝜎2   

 برابر یک است: (∞,∞−)انتگرال آن روي بازه 

∫ )5-(الف 𝑓𝑓(𝑥𝑥 − 𝑋𝑋)𝑑𝑑𝑑𝑑∞
−∞ = 1  

 به صورت زیر است: 𝑥𝑥مقدار مورد انتظار و واریانس متغیر 

〈𝑥𝑥〉 )6-(الف = ∫ 𝑥𝑥𝑥𝑥(𝑥𝑥 − 𝑋𝑋)𝑑𝑑𝑑𝑑∞
−∞ = 𝑋𝑋  

𝑥𝑥)〉 )7-(الف − 𝑋𝑋)2〉 = 𝜎𝜎2  
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توزیع بهنجار یا گاوسی معروف است و مبین رفتار سیستمی است که از تعداد بسیار زیادي  این توزیع به

 شود. عوامل تصادفی کوچک و مستقل از هم متأثر می

 هاتوزیع سرعت -4-2-الف

(یعنی  𝑓𝑓𝑖𝑖اند. با تعیین تابع توزیع هاي احتمال، حلقه اتصال خواص اتمی و تحولات ترمودینامیکیتوزیع

هاي قابل حصول سیستمی که در یک میکروحالت معین براي همه میکروحالت 𝑓𝑓𝑖𝑖مشخص کردن مقدار 

احتمال وجود سیستم در  𝑓𝑓𝑖𝑖هاي این گروه مشخص خواهد شد. است) حالت ترمودینامیکی سیستم

احتمال متساوي اي، هر اتم به اتم نقطه 𝑁𝑁دهد. در یک گاز کامل متشکل از ام را نشان می𝑖𝑖میکروحالت 

ها به این یکنواختی نیست. تابع چگالی باشد. ولی توزیع سرعت اتم 𝑉𝑉تواند در هر نقطه از حجم می

(از نظر  ⃗�𝑃𝑃شود، احتمال آن که داراي اندازه حرکت معینی احتمال براي اتمی که به تصادف انتخاب می

یا  �𝑃𝑃𝑥𝑥,𝑃𝑃𝑦𝑦,𝑃𝑃𝑧𝑧�هاي کارتزین مؤلفهتابعی از  𝑓𝑓کند. چگالی احتمال مقدار و امتداد) باشد مشخص می

⃗�𝑓𝑓�𝑃𝑃باشد. بردار اندازه حرکت اتم می (𝑃𝑃,𝛼𝛼,𝛽𝛽)کروي  �𝑑𝑑𝑉𝑉𝑃𝑃 که رأس احتمال این𝑃𝑃�⃗  بردار اندازه حرکت

ممکن  𝑓𝑓فضاي اندازه حرکت باشد. اگر حالت سیستم تعادل نباشد،  𝑑𝑑𝑉𝑉𝑃𝑃یک اتم گاز در جزء حجم 

 ]:185داشته باشد. مطابق تعریف اساسی چگالی احتمال داریم [به زمان هم بستگی  𝑃𝑃است علاوه بر 

 )8-(الف

�𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ �𝑑𝑑𝑉𝑉𝑃𝑃 = � 𝑑𝑑𝑃𝑃𝑥𝑥
∞

−∞
� 𝑑𝑑𝑃𝑃𝑦𝑦
∞

−∞
� 𝑑𝑑𝑃𝑃𝑧𝑧
∞

−∞
𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ �

= � 𝑑𝑑𝑑𝑑
2𝜋𝜋

0
� 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠(𝛼𝛼)𝑑𝑑𝑑𝑑
2𝜋𝜋

0
� 𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ �𝑃𝑃2𝑑𝑑𝑑𝑑
∞

0

= 1 

 آید:میانگین انرژي جنبشی انتقالی یک مولکول گاز از رابطه زیر به دست می

 )9-(الف
〈𝐾𝐾.𝐸𝐸. 〉tran

= � 𝑑𝑑𝑑𝑑
2𝜋𝜋

0
� 𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠𝑠(𝛼𝛼)𝑑𝑑𝑑𝑑
2𝜋𝜋

0
� 𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ � �

𝑃𝑃2

2𝑚𝑚
�𝑃𝑃2𝑑𝑑𝑑𝑑

∞

0
 

 اي است عبارت است از:اتم نقطه 𝑁𝑁انرژي کل گازي که متشکل از  

𝑁𝑁〈𝐾𝐾.𝐸𝐸. 〉tran 
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هاي آن با تابع توزیع به صورت زیر خواهد باشد، رابطه مؤلفه ⃑�𝑉𝑉اگر سیستمی داراي سرعت سوق متوسط 

 بود:

𝑉𝑉𝑥𝑥 = 𝑃𝑃𝑥𝑥
𝑚𝑚

= ∫ 𝑃𝑃𝑥𝑥
𝑚𝑚
𝑑𝑑𝑃𝑃𝑥𝑥

∞
−∞ ∫ 𝑑𝑑𝑃𝑃𝑦𝑦

∞
−∞ ∫ 𝑑𝑑𝑃𝑃𝑧𝑧

∞
−∞ 𝑓𝑓(𝑃𝑃�⃗ )  

 .𝑉𝑉𝑧𝑧و  𝑉𝑉𝑦𝑦و راوبط مشابهی براي 

 توزیع ماکسول -5-2-الف

باشد. اگر توزیع می 𝛽𝛽و  𝛼𝛼و مستقل از زوایاي  𝑃𝑃تابع توزیع در حال تعادل، تابعی از مقدار اندازه حرکت 

 سه مؤلفه مستقل باشند آنگاه:

 )10-(الف 
𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ � = 𝑓𝑓(𝑃𝑃𝑥𝑥)𝑓𝑓�𝑃𝑃𝑦𝑦�𝑓𝑓(𝑃𝑃𝑧𝑧)

=
1

(2𝜋𝜋𝜎𝜎2)3/2 exp�
−𝑃𝑃𝑥𝑥2 − 𝑃𝑃𝑦𝑦2 − 𝑃𝑃𝑧𝑧2

2𝜎𝜎2
�  

𝜎𝜎 هاي اندازه حرکت نسبت به مقدار میانگین (صفر) است. مقدار میانگین انحراف معیار هر یک از مؤلفه

 آید:انرژي جنبشی یک اتم از رابطه زیر به دست می

 )11-(الف 

〈𝐾𝐾.𝐸𝐸. 〉 = 4𝜋𝜋�
𝑃𝑃2

2𝑚𝑚
𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ �𝑃𝑃2𝑑𝑑𝑑𝑑

=
1

𝑚𝑚𝜎𝜎3√2𝜋𝜋
� 𝑃𝑃4𝑒𝑒−𝑃𝑃2/2𝜎𝜎2𝑑𝑑𝑑𝑑
∞

0

=
3
2

(𝜎𝜎2/𝑚𝑚) 

3از طرف دیگر انرژي جنبشی یک اتم برحسب دماي سیستم برابر 
2
𝑘𝑘𝑘𝑘  است. در نتیجه واریانس متغیر

 ي حرکت اتم برابر است با:اندازه

𝜎𝜎2 )12-(الف  = 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 

𝑚𝑚  ،جرم اتم𝑘𝑘  ثابت بولتزمن، و𝑇𝑇  دماي ترمودینامیکی سیستم است. در نتیجه، توزیع اندازه حرکت

 ود:شآید که تابع توزیع ماکسول نامیده میبه شکل زیر به دست می 𝑇𝑇هاي گاز کامل در دماي انتقالی اتم

⃗�𝑓𝑓�𝑃𝑃 )13-(الف  � = (2𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋)−3/2𝑒𝑒−𝑃𝑃2/2𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 
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𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ -ها در فضاي اندازه حرکت است. این توزیع به دقت تمام با توزیع سرعتچگالی احتمال مولکول �

دارد که توزیعی ساده و همسانگرد است. با توجه به رابطه تابع هاي واقعی مطابقت هاي مولکولی در گاز

 :توزیع ماکسول داریم

𝑃𝑃  براي = 0   ⟹     𝑓𝑓 = 𝑓𝑓𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 

𝑃𝑃  براي → ∞   ⟹     𝑓𝑓 → 0 

∫𝑓𝑓�𝑃𝑃�⃗ �𝑑𝑑𝑉𝑉𝑃𝑃  احتمال این که بردار اندازه حرکت یک مولکول𝑃𝑃�⃗  باشد و رأس این بردار در𝑑𝑑𝑉𝑉𝑃𝑃 .باشد 

است، چون توزیع اندازه حرکت متقارن است. میانگین اندازه سرعت ها صفر سرعت اتممیانگین بردار 

 آید:ها به طریق زیر به دست میاتم

 )13-(الف 

〈𝑣𝑣〉 = 〈
𝑃𝑃
𝑚𝑚
〉 =

4𝜋𝜋
𝑚𝑚
� 𝑃𝑃3𝑒𝑒−𝑃𝑃2/2𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 𝑑𝑑𝑑𝑑

(2𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋)3/2

∞

0

= �8𝑘𝑘𝑘𝑘
𝜋𝜋𝜋𝜋

 

 و میانگین مجذور آن:

〈𝑣𝑣2〉 )14-(الف  = 〈
𝑃𝑃2

𝑚𝑚2〉 = 3(𝑘𝑘𝑘𝑘/𝑚𝑚) 

 .𝑇𝑇√متناسب است و میانگین سرعت مولکولی با  𝑇𝑇ها با میانگین انرژي جنبشی انتقالی مولکول

 فضاي فاز و توزیع در فضاي فاز -6-2-الف

مولکول (و شاید هم زمان) است. هدف این است که  𝑝⃑𝑝و اندازه حرکت  𝑟𝑟تابع مکان  𝑓𝑓چگالی احتمال 

رض ن نمود. فهاي مولکولی را در فاصله بین برخوردها بر حسب اندازه حرکت و مکان تعییتوزیع حرکت

ها فقط موجب تصادفی شدن اندازه حرکت و مکان آنها به همان مفهوم توزیع شود که برخورد مولکولمی

(شاید  𝑥𝑥 ،𝑦𝑦 ،𝑧𝑧 ،𝑝𝑝𝑥𝑥 ،𝑝𝑝𝑦𝑦 ،𝑝𝑝𝑧𝑧شود. وضعیت یک مولکول در هر لحظه بر حسب شش مختصه نرمال می

 𝑝𝑝𝑥𝑥مشتق زمانی مؤلفه  شود.نامیده می "فضاي فاز"شود. این فضاي شش بعدي هم زمان) تعریف می
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نیروي وارد  𝑥𝑥آهنگ تغییرات اندازه حرکت مولکول است که برابر مؤلفه  𝑝̇𝑝𝑥𝑥سرعت در فضاي فاز، یعنی 

 است. 𝐹𝐹𝑥𝑥بر مولکول یعنی 

𝑝̇𝑝𝑥𝑥 )15-(الف  = 𝐹𝐹𝑥𝑥 = −
𝜕𝜕𝜙𝜙
𝜕𝜕𝜕𝜕

 

ون ده از قانتوان معادله مسیر را با استفابه ازاي یک مولکول یک بعدي و یک میدان نیروي معین می 

 بقاي انرژي مکانیکی نوشت:

𝐸𝐸 )16-(الف  =
𝑝𝑝𝑥𝑥2

2𝑚𝑚
+ 𝜙𝜙(𝑥𝑥) = 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐. 

 در نتیجه:

𝑝𝑝𝑥𝑥 )17-(الف  = �2𝑚𝑚�𝐸𝐸 − 𝜙𝜙(𝑥𝑥)� 

، انرژي کل 𝐸𝐸است. بنابراین هر مسیري با یک مقدار بخصوص  𝐸𝐸ي مسیر به ازاي انرژي کل که معادله

هاي (سطوح پنج بعدي) انرژي هایپرسطحشود. در فضاي فاز، هر یک از مسیرها روي آن، مشخص می

، سطوحی 𝐸𝐸هاي انرژي ثابت ها محدود به ظرفی باشد، هایپرسطحاند. اگر حرکت مولکولثابت واقع

مسیرهاي واقع بر این سطوح ممکن است بسته (حرکت  𝜙𝜙(𝑟𝑟)اند. بسته به ماهیت انرژي پتانسیل بسته

انرژي و اندازه حرکت در برخوردهاي کشسان هنوز  متناوب) و یا باز (حرکت غیرمتناوب) باشند. بقاي

 شود.رعایت می

𝐸𝐸𝑎𝑎 + 𝐸𝐸𝑏𝑏 = 𝐸𝐸𝑎𝑎′ + 𝐸𝐸𝑏𝑏′  

𝐸𝐸𝑎𝑎 + 𝐸𝐸𝑏𝑏  و𝐸𝐸𝑎𝑎′ + 𝐸𝐸𝑏𝑏′ هاي قبل و بعد از برخورد هستند. مقادیر دقیق به ترتیب هایپرسطح𝐸𝐸𝑎𝑎′ +

𝐸𝐸𝑏𝑏′ رهاي از مسیکند. به طور کلی یک جفت مولکول در اثر برخورد را شروط بقاي اندازه حرکت معین می

 آورند.شوند و سر از مسیرهاي دیگري در فضاي فاز در میاولیه خود ناپدید می

اگر نیرو پایستار باشد، هر مولکول در فاصله بین برخوردها علاوه بر انرژي جنبشی داراي انرژي 

هم باید باشد.  𝜙𝜙هم خواهد بود. چگالی احتمال علاوه بر انرژي جنبشی تابع  𝜙𝜙(𝑟𝑟)پتانسیل 

𝑓𝑓(𝑟𝑟, 𝑝⃑𝑝)𝑑𝑑𝑉𝑉𝑟𝑟𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝  احتمال این که یک مولکول داراي اندازه حرکتی در جزء حجم𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝 =
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𝑑𝑑𝑝𝑝𝑥𝑥𝑑𝑑𝑝𝑝𝑦𝑦𝑑𝑑𝑝𝑝𝑧𝑧  در𝑝⃑𝑝  و مکانی در جزء حجم𝑑𝑑𝑉𝑉𝑟𝑟 = 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑  در نقطه𝑟𝑟  .(در فضاي مکان) باشد

تر کاهش سریع کاهش خواهد یافت و هر اندازه دما کمتر باشد، این 𝑓𝑓هرگاه انرژي مولکول افزایش یابد، 

 خواهد بود.

,𝑟𝑟)در نقطه  𝑑𝑑𝑉𝑉𝑟𝑟𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝هر ناحیه فضاي فاز به حجم  𝑝⃑𝑝)  حاوي𝑁𝑁𝑁𝑁(𝑟𝑟, 𝑝⃑𝑝, 𝑡𝑡)𝑑𝑑𝑉𝑉𝑟𝑟𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝  .نقطه است

𝑓𝑓(𝑟𝑟, 𝑝⃑𝑝, 𝑡𝑡) ها در نقطه چگالی احتمال حضور مولکول𝑟𝑟  و𝑝⃑𝑝  فضاي فاز، در زمان𝑡𝑡  است و𝑁𝑁𝑁𝑁 =

𝜌𝜌(𝑟𝑟, 𝑝⃑𝑝, 𝑡𝑡)  چگالی مورد انتظار نقاط در فضاي فاز است. انتگرال𝑓𝑓  روي همه نواحی دسترس فضاي

است. در یک ناحیه کوچک فضاي فاز، نقاط فاز  𝑁𝑁برابر  𝜌𝜌فاز، برابر یک است به طوري که انتگرال 

⃑��𝑈𝑈تقریباً با یک سرعت واحد  = �𝑥̇𝑥, 𝑦̇𝑦, 𝑧̇𝑧, 𝑝̇𝑝𝑥𝑥, 𝑝̇𝑝𝑦𝑦, 𝑝̇𝑝𝑧𝑧� هاي تعادل،کنند. براي حالتحرکت می 

 معادله بولتزمن به صورت زیر است:

� )18-(الف 
𝑝⃑𝑝
𝑚𝑚
� ∙ 𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑟𝑟𝑓𝑓 = 𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑟𝑟𝜙𝜙 ∙ 𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑝𝑝𝑓𝑓 

,𝑓𝑓(𝑟𝑟شود چگالی احتمال فرض می 𝑝⃑𝑝)  تابعی از دو عامل مستقل𝑓𝑓𝑟𝑟(𝑟𝑟)  و𝑓𝑓𝑝𝑝(𝑝⃑𝑝)  باشد. که𝑓𝑓𝑝𝑝(𝑝⃑𝑝) 

 برابر است با: 𝑓𝑓تابع توزیع ماکسول است. در این صورت گرادیان 

𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑝𝑝𝑓𝑓 )19-(الف  = −
𝑝⃑𝑝

𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚
𝑓𝑓𝑟𝑟𝑓𝑓𝑝𝑝 

 آید:با جایگزینی این رابطه در معادله بولتزمن به دست می

� )20-(الف 
𝑝⃑𝑝
𝑚𝑚
� ∙ �𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑟𝑟𝑓𝑓𝑟𝑟 + �

𝑓𝑓𝑟𝑟
𝑘𝑘𝑘𝑘
�𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑟𝑟𝜙𝜙� 𝑓𝑓𝑝𝑝 = 0 

 در نتیجه:

𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑟𝑟𝑓𝑓𝑟𝑟 )21-(الف  = −�
𝑓𝑓𝑟𝑟
𝑘𝑘𝑘𝑘
�𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑟𝑟𝜙𝜙 

 آید:به دست می 𝑓𝑓𝑟𝑟تابع  𝑟𝑟با حل این معادله نسبت به متغیر 

𝑓𝑓𝑟𝑟(𝑟𝑟) )22- (الف = 𝐵𝐵𝑒𝑒−𝜙𝜙/𝑘𝑘𝑘𝑘 

 پس در این صورت تابع توزیع عبارت خواهد بود از:
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,𝑓𝑓(𝑟𝑟 )23-(الف  𝑝⃑𝑝) =
𝐵𝐵

(2𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋𝜋)3/2 𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒 �−
1
𝑘𝑘𝑘𝑘

�
𝑝𝑝2

2𝑚𝑚
+ 𝜙𝜙�� 

باشد. مطابق این فرمول احتمال وجود یک مولکول در می "بولتزمن-ماکسول توزیعتابع "این معادله، 

𝑝𝑝2در فضاي فاز را انرژي کل آن  𝑝⃑𝑝و  𝑟𝑟نقطه 

2𝑚𝑚
+ 𝜙𝜙(𝑟𝑟) = 𝐻𝐻(𝑟𝑟, 𝑝⃑𝑝) کند. هر اندازه معین می𝐻𝐻 

𝑓𝑓𝑟𝑟(𝑟𝑟)باید طوري تنظیم شود که انتگرال  𝐵𝐵تر باشد، احتمال کمتر است. بزرگ = 𝐵𝐵𝑒𝑒−𝜙𝜙/𝑘𝑘𝑘𝑘  روي

,𝑓𝑓(𝑟𝑟حجمی که گاز در فضاي مکان اشغال کرده است، برابر واحد باشد. تابع  𝑝⃑𝑝)  بهنجار (نرمال) شده

بولتزمن -هاي ماکسول و ماکسولشود. توزیعنامیده می 𝑓𝑓𝑟𝑟سازي) ثابت بهنجارش (نرمال 𝐵𝐵ت و ثابت اس

 با طبیعت سازگارند.

 مبانی مکانیک آماري -3-الف

 ها و توابع توزیعآنسامبل -1-3-الف

خاب توان با انتذره) را می 𝑁𝑁میکروحالت خاصی از یک سیستم ترمودینامیکی (مثلاً گاز متشکل از 

مختصه مکان و اندازه حرکت مشخص کرد. تابع توزیع عبارت است از چگالی احتمال  6𝑁𝑁مقادیري براي 

آنکه سیستم این مقادیر مختصات را داشته باشد. انتخاب یک حالت ترمودینامیکی خاص (یک 

وردن آ ماکروحالت) با انتخاب یک تابع توزیع خاص معادل است و بالعکس. وظیفه مکانیک آماري فراهم

]. بنابر مکانیک 185هاي مشخصی متناطرند [هاي یافتن توابع توزیعی است که با ماکروحالتروش

𝜓𝜓کلاسیک تابع توزیع سیستمی با  = 3𝑁𝑁 ] 185درجه آزادي عبارت است از:[ 

𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝) )24-(الف  = 𝑓𝑓�𝑞𝑞1, 𝑞𝑞2, … , 𝑞𝑞𝜓𝜓, 𝑝𝑝1,𝑝𝑝2, … , 𝑝𝑝𝜓𝜓� 

𝑞𝑞  ها مختصات و𝑝𝑝 ات هستند. ها اندازهي حرکت ذر𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝)𝑑𝑑𝑉𝑉𝑞𝑞𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝  احتمال آن است که نقطه

,𝑞𝑞1در موضع  𝑑𝑑𝑉𝑉𝑞𝑞𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝سیستم، در هر لحظه زمانی اختیاري، در داخل جزء فضاي فاز  … , 𝑝𝑝𝜓𝜓 .باشد 

𝑑𝑑𝑉𝑉𝑞𝑞 = ℎ1𝑑𝑑𝑞𝑞1ℎ2𝑑𝑑𝑞𝑞2 … ℎ𝜓𝜓𝑑𝑑𝑞𝑞𝜓𝜓  

𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝 = (𝑑𝑑𝑝𝑝1/ℎ1)(𝑑𝑑𝑝𝑝2/ℎ2) … �𝑑𝑑𝑝𝑝𝜓𝜓/ℎ𝜓𝜓�  
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هاي مشابه هم است و نه یک اي از سیستمده چگالی احتمال مجموعهتر، تابع توزیع، نماینبه بیان عام

هاي یکسان تصور شود که همه در یک حالت ترمودینامیکی ولی هر سیستم تنها. تعداد زیادي سیستم

ز ا آنسامبلهاي نمونه یک یک از آنها در میکروحالت ممکن متفاوتی باشند. این مجموعه از سیستم

 شود، آنسامبلی که با ماکروحالت مورد نظر متناظر است. ها نامیده میسیستم

ی هاي متفاوتاند، داراي جمعیتهاي ترمودینامیکی متفاوتهاي متفاوتی که نماینده حالتآنسامبل

هاي آنسامبل را که در هر لحظه در ها هستند. تابع توزیع ماکروحالت تعداد نسبی سیستماز میکروحالت

اندازه  𝜓𝜓و  𝑞𝑞𝑖𝑖مختصه  𝜓𝜓دهد. هر سیستم در آنسامبل داراي نشان می میکروحالت معینی هستند،

,𝐻𝐻(𝑞𝑞است. تابع هامیلتونی سیستم  𝑝𝑝𝑖𝑖حرکت  𝑝𝑝) هاي مولکولی برابر است. این با مجموع هامیلتونی

مختصه و اندازه  2𝜓𝜓کمیت، انرژي کل سیستم، انرژي جنبشی و پتانسیل است که به صورت تابعی از 

هر  𝐻𝐻هاي دیگر مجزا است، اندازه است. چون هر سیستم در آنسامبل از سیستم حرکت بیان شده

 هاي متقابلهاي تشکیل دهنده و واکنشسیستم مستقل از زمان خواهد بود، اگر چه بر اثر حرکت اتم

 کنند.هاي مختلف سیستم با زمان تغییر می 𝑝𝑝ها و  𝑞𝑞بین آنها، 

ون شود. معادلات هامیلتدلات حرکت سیستم معین میحرکت نقطه سیستم در فضاي فاز توسط معا

 حاکم بر سیستم عبارتند از:

𝑞̇𝑞𝑖𝑖 )25- الف( =
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑝𝑝𝑖𝑖

  ,   𝑝̇𝑝𝑖𝑖 = −
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝑞𝑞𝑖𝑖

   ,    𝑖𝑖 = 1,2, … ,𝜓𝜓  

 𝐻𝐻مؤلفه گرادیان  2𝜓𝜓نقاط سیستم را در فضاي فاز برحسب  ⃑��𝑈𝑈مؤلفه بردار سرعت  2𝜓𝜓این معادلات 

 دهند. در فضاي فاز به دست می

ر دهد که هتوان به صورت انبوهی از نقاط سیستم در فضایی نشان میها را میآنسامبل سیستم

متناسب  𝐻𝐻کند. سرعت نقطه در فضاي فاز با گرادیان ) حرکت می25-نقطه آن مطابق معادلات (الف 

یه متناسب است. در آن ناح 𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝)است. چگالی نقاط در هر ناحیه از فضاي فاز با مقدار تابع توزیع 

,𝐻𝐻(𝑞𝑞در همه نقاط فضاي فاز جزء در هایپرسطح  𝑓𝑓ترین تابع توزیع، وقتی است که ساده 𝑝𝑝) = 𝐸𝐸 ،
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 "آنسامبل میکروکانونی"ثابت است، صفر باشد. آنسامبل مربوط به این تابع توزیع را  𝐸𝐸که در آن 

,𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒 [−𝐻𝐻(𝑞𝑞متناسب با  𝑓𝑓نامند. حالت مفیدتر وقتی است که می 𝑝𝑝)/𝑘𝑘𝑇𝑇]  باشد که متناظر با

هاي واقعی ترمودینامیکی را نشان دهند آنسامبل کانونی است. براي آنکه هر کدام از آنها ماکروحالت

آنسامبل و خواص ترمودینامیکی ماکروحالت متناظر با آنسامبل فرض  𝑓𝑓اي میان تابع توزیع باید رابطه

 و تابع توزیع آنسامبل نظیر است. شود. این رابطه مناسب، رابطه بین آنتروپی ماکروحالت

 هاآنتروپی و آنسامبل -2-3-الف

ه در هایی تجسم کرد کتوان به صورت آنسامبل سیستمهر ماکروحالت ترمودینامیکی یک سیستم را می

اند یا اینکه آن را به طور کمی برحسب یک تابع توزیع نمایش داد. هاي گوناگون قرار گرفتهمیکروحالت

 هاي آنسامبل در حالت کوانتومیاحتمال آن است که یکی از سیستم 𝑓𝑓𝜈𝜈یع این تابع توز

𝜈𝜈 )26-(الف  ≡ 𝜈𝜈1, 𝜈𝜈2, … , 𝜈𝜈𝜓𝜓 

باشد و یا اگر ماکروحالت طوري است که مکانیک کلاسیک معتبر است، این تابع چگالی احتمال 

𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝)  است که نقطه سیستم در فضاي فاز داراي مختصات𝑞𝑞1, 𝑝𝑝1, … , 𝑝𝑝𝜓𝜓 .باشد 

ازد، ساصل بنیادي که تابع توزیع را به خواص ترمودینامیکی ماکروحالت نماینده آنسامبل مربوط می

 𝑆𝑆تر توسط پلانک بیان شد. این اصل، آنتروپی نخستین بار توسط بولتزمن و سپس به صورت کلی

 سازد:سیستم را از طریق معادله زیر به تابع توزیع مربوط می

𝑆𝑆 )27-(الف  = −𝑘𝑘�𝑓𝑓𝜈𝜈𝑙𝑙𝑛𝑛 (𝑓𝑓𝜈𝜈)
𝜈𝜈

       ,      �𝑓𝑓𝜈𝜈
𝜈𝜈

= 1   

 ثابت بولتزمن است.  𝑘𝑘که در آن، 

 آنسامبل میکروکاننی -الف

به متغیرهاي ترمودینامیکی سیستم این است که  𝑓𝑓𝜈𝜈و  𝑆𝑆ترین راه براي به دست آوردن بستگی ساده

 این انرژي وهایی که همه داراي یک انرژي هستند در نظر گرفته شود و سپس آنسامبلی از سیستم

آنتروپی نظیر آن طوري تنظیم شوند که در شرایط قانون دوم ترمودینامیک صدق کنند. اگر تمام 
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هاي کوانتومی که داراي یک انرژي هستند هاي آنسامبل داراي یک انرژي باشند، باید همه حالتسیستم

ضاي فاز باید در تمام نقاط در ف 𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝)متساوي الحتمال باشند، و یا به طور کلاسیک چگالی احتمال 

سطح انرژي ثابت مقدار واحدي داشته باشد و در نقاط دیگر برابر صفر شود. چنین آنسامبلی، آنسامبل 

انرژي  هاي مشابهی کهشود. آنسامبل میکروکاننی عبارت است از مجموعه سیستممیکروکاننی نامیده می

 نسامبلی غیر ممکن است.آنها دقیقاً یکسان است. در عمل فراهم آوردن چنین آ

هاي کوانتومی سیستم تعداد حالت 𝑊𝑊(𝑈𝑈)و غیره در این آنسامبل، نخست باید  𝑈𝑈و  𝑆𝑆براي تعیین 

را در  𝑈𝑈هستند به دست آورد، یا به طور کلاسیک باید مساحت هایپرسطح انرژي  𝑈𝑈را که داراي انرژي 

 𝑈𝑈ستم در حال تعادل با انرژي داخلی بعدي پیدا کرد. آنگاه آنسامبلی که معرف سی 2𝜓𝜓فضاي فاز 

𝑆𝑆است، داراي آنتروپی  = 𝑘𝑘 𝑙𝑙𝑙𝑙 (𝑊𝑊)  و یا𝑘𝑘 𝑙𝑙𝑙𝑙 (𝛺𝛺/ℎ𝜓𝜓) باشد که در آن می𝑊𝑊  یا)𝛺𝛺 تابع (𝑈𝑈 

را براي سیستمی که در حال تعادل در دماي داده شده است،  𝑈𝑈 ،𝑆𝑆 ،𝑇𝑇است. قانون دوم، رابطه بین 

𝐹𝐹حجم سیستم ثابت نگه داشته شود، تابع هلمهولتز  𝑉𝑉کند. اگر مشخص می = 𝑈𝑈 − 𝑇𝑇𝑇𝑇  باید کمینه

𝐺𝐺شود. اگر فشار ثابت نگه داشته شود، در آن صورت  = 𝑈𝑈 + 𝑃𝑃𝑃𝑃 − 𝑇𝑇𝑇𝑇 .باید کمینه شود 

 آنسامبل کاننی -ب

آنسامبل میکروکاننی توانسته است نشان دهد که اصول بنیادي مکانیک آماري با واقعیات ترمودینامیک 

شود. در وهله ریه جنبشی مطابقت دارد. ولی داراي کمبودهایی است که کاربرد عام آن را مانع میو نظ

هایی که داراي انرژي معینی هستند، همیشه آسان نیست. در وهله دوم، اول، محاسبه تعداد میکروحالت

زا است، و این است که کاملاً از بقیه جهان مج 𝑈𝑈آنسامبل میکروکاننی متناظر با سیستمی با انرژي 

-هاي ترمودینامیکی نیست. معمولاً مقدار دقیق انرژي سیستم را نمیروش معمول براي تعبیه سیستم

وان دهد. اگر بتدانیم. در اغلب موارد دماي سیستم معلوم است که انرژي متوسط سیستم را به دست می

 𝑆𝑆و  𝑈𝑈که براي به دست آوردن  آنسامبلی یافت که دما از پیش در آن وارد شده باشد، دیگر لازم نیست

𝑈𝑈تابع  𝑇𝑇به صورت توابعی از  − 𝑇𝑇𝑇𝑇  را کمینه کنیم. در آنسامبلی که𝑇𝑇  در آن وارد شده این کار از
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پیش انجام گرفته است. تابع توزیع چنین آنسامبلی، که با سیستم در تماس با یک انبار گرما متناظر 

 ]:185است، باید در شرایط زیر صدق کند [

27-ت آنتروپی از معادله (الف کمی( 

𝑆𝑆 = −𝑘𝑘�𝑓𝑓𝜈𝜈  𝑙𝑙𝑙𝑙 (𝑓𝑓𝜈𝜈)
𝜈𝜈

 

∑باید بیشینه گردد، مشروط بر اینکه  𝑓𝑓𝜈𝜈𝜈𝜈 = ∑و انرژي داخلی  1 𝑓𝑓𝜈𝜈𝐸𝐸𝜈𝜈𝜈𝜈 = 𝑈𝑈  باشد. براي این کار

𝐹𝐹ي انرژي آزاد شود. با اعمال رابطهاز روش ضرایب لاگرانژ استفاده می = 𝑈𝑈 − 𝑇𝑇𝑇𝑇  ،در تابع توزیع

کمینه شده است  𝑉𝑉و  𝑇𝑇به صورت کمیتی که در حالت تعادل در  𝐹𝐹شده و وارد آنسامبل  𝑇𝑇دماي 

که با تعاریف ترمودینامیکی آنتروپی، دما و تابع هلمهولتز  شود. بنابراین جواب شرایط مسئلهتعریف می

 ] مراجعه شود):185سازگار است، عبارت است از (براي جزئیات بیشتر به مرجع [

𝑓𝑓𝜈𝜈 )28-(الف  =
1
𝑍𝑍
𝑒𝑒−𝐸𝐸𝜈𝜈/𝑘𝑘𝑘𝑘 

 که در آن،

𝑍𝑍 )29-(الف  = �𝑒𝑒−𝐸𝐸𝜈𝜈/𝑘𝑘𝑘𝑘

𝜈𝜈

= 𝑒𝑒−𝐹𝐹/𝑘𝑘𝑘𝑘 

را  𝑉𝑉و  𝑇𝑇به صورت تابعی از  𝑍𝑍ثابت هنجارش  نامند.می "آنسامبل کاننی"آنسامبل نظیر این توزیع را 

ابع توان تمام توگویند. بخشی از مزایاي محاسبات با آنسامبل کاننی آن است که میمی "تابع پارش"

را بر حسب تابع پارش حساب کرد. به عنوان مثال، انرژي آزاد، آنتروپی، و فشار به طریق ترمودینامیک 

 شوند:زیر محاسبه می

𝐹𝐹 )30-(الف  = −𝑘𝑘𝑘𝑘 ln(𝑍𝑍)   ,    𝑆𝑆 = −(
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕

)𝑉𝑉   ,    𝑃𝑃 = −(
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕

)𝑇𝑇 

باشد،  𝑘𝑘𝑘𝑘تر از به طور قابل ملاحظه کوچک 𝐸𝐸𝜈𝜈هاي مجاز متوالی در مواردي که جدایی بین انرژي

گیري روي سیستم را با انتگرال 𝜈𝜈توان مکانیک کلاسیک را به کار برد و جمع روي حالات کوانتومی می
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درجه آزادي خواهد  𝜓𝜓براي سیستمی با  𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝)فضاي فاز جانشین کرد. تابع توزیع چگالی احتمال 

 بود:

𝑓𝑓(𝑞𝑞,𝑝𝑝) )31-(الف  =
1
ℎ𝜓𝜓𝑍𝑍

𝑒𝑒−𝐻𝐻(𝑞𝑞,𝑝𝑝)/𝑘𝑘𝑘𝑘 

 که در آن،

𝑍𝑍 )32-(الف  = ℎ𝜓𝜓 �…�𝑒𝑒−𝐻𝐻(𝑞𝑞,𝑝𝑝)/𝑘𝑘𝑘𝑘𝑑𝑑𝑉𝑉𝑞𝑞𝑑𝑑𝑉𝑉𝑝𝑝 

,𝐻𝐻(𝑞𝑞که در آن  𝑝𝑝) هاي جنبشی و پتانسیل برحسب تابع هامیلتونی سیستم برابر با مجموع انرژي𝑞𝑞  و

𝑝𝑝 یر بولتزمن براي تمام سیستم تعب-توان به عنوان تابع توزیع ماکسولاست. تابع توزیع کاننی را می

 کرد.

 خواص کلی آنسامبل کاننی

برابر با مقدار  𝑓𝑓𝜈𝜈هایی است که داراي انرژي واحدي نیستند. تابع توزیع آن آنسامبل کاننی شامل سیستم

اي از توان مجموعهدارد. آنسامبل کاننی را می 𝑇𝑇و دماي  𝐸𝐸𝜈𝜈نیست و بستگی به انرژي  𝑤𝑤/1ثابت 

، 𝑤𝑤(𝐸𝐸𝜈𝜈)دارد با وزنی متناسب با  𝐸𝐸𝜈𝜈هاي میکروکاننی تلقی کرد که در آن عضوي که انرژي آنسامبل

 𝑤𝑤(𝐸𝐸𝜈𝜈)کند. توازن بین تعدد شرکت می 𝑒𝑒−𝐸𝐸𝜈𝜈/𝑘𝑘𝑘𝑘اند، ضربدر عامل هایی که داراي انرژيعده حالت

باشد، تعیین  𝐸𝐸𝜈𝜈احتمال نسبیی را که سیستم در آنسامبل کاننی داراي انرژي  𝑒𝑒−𝐸𝐸𝜈𝜈/𝑘𝑘𝑘𝑘و عامل دماي 

 یابد. افزایش می 𝐸𝐸𝜈𝜈، به سرعت با افزایش 𝑤𝑤(𝐸𝐸𝜈𝜈)دارند،  𝐸𝐸𝜈𝜈هایی که انرژي کند. عده حالتمی

,𝐻𝐻(𝑞𝑞هامیلتونی  𝐸𝐸𝜈𝜈در مکانیک کلاسیک به جاي  𝑝𝑝) هایی که داراي انرژي را داریم و عده حالت

𝐻𝐻  اند، برابر است با[𝛺𝛺(𝐻𝐻)/ℎ𝜓𝜓] که در آن .𝛺𝛺(𝐻𝐻)  مساحت سطح𝐻𝐻  2ثابت در فضاي𝜓𝜓  بعدي

هاي آنسامبل که داراي دهد. کسري از سیستمزه حرکت سیستم را نمایش میاست که آرایش و اندا

𝐻𝐻است که بیشینه آن در  𝛺𝛺(𝐻𝐻)𝑒𝑒−𝐻𝐻/𝑘𝑘𝑘𝑘اند، متناسب با  𝐻𝐻انرژي  = 𝑈𝑈  است و در آن𝑈𝑈  در شرط

𝐹𝐹اینکه  = 𝑈𝑈 − 𝑇𝑇𝑇𝑇  در𝑇𝑇  و𝑉𝑉 کند. آنسامبل کاننی امتیازات دیگري ثابت کمینه باشد، صدق می

هاي مختلف در میان باشد. خواص را ی که نمایش خواص ترمودینامیکی سیستمدارد مخصوصا وقت
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دهد که اثرات کلی ناشی از کوانتیده بودن توان از تابع پارش به دست آورد. آنسامبل کاننی امکان میمی

 انرژي سیستم و این که تمام مقادیر انرژي مجاز نیستند روي رفتار ترمودینامیکی بررسی شود. 

 مبل ماکروکاننیآنسا -ج

هایی نظیر دهد، براي سیستمرا نشان می 𝑇𝑇اي در دماي ثابت ذره 𝑁𝑁آنسامبل کاننی که یک سیستم 

د تر از اینها باشنهاي زیاد دیگري را نیز که پیچیدهبلور ساده و گاز کامل مدل مفیدي است. سیستم

را بر حسب ساختمان اتمی آنها بیان توان با آنسامبل کاننی نشان داد و خواص ترمودینامیک آنها می

پذیري تابع پارش به دهد تجزیهتري از آنسامبل بحث خواهد شد که اجازه میکرد. در این جا نوع عام

چه  𝑇𝑇نظر از این که مقدار عوامل مخفوظ بماند و در عین حال تمایزناپذیري دقیقاً منظور گردند، صرف

 باشد .

 𝑍𝑍برد. تابع پارش را به عنوان متغیرهاي مستقل به کار می 𝑁𝑁و  𝑇𝑇 ،𝑉𝑉آنسامبل کاننی متغیرهاي 

𝐹𝐹آن به معادله هلمهولتز،  = −𝑘𝑘𝑘𝑘 𝑙𝑙𝑙𝑙 𝑍𝑍شود که در حالت تعادل و وقتی که ، منجر می𝑇𝑇 ،𝑉𝑉  و𝑁𝑁 

هاي متشکل از ذرات تمایزناپذیر، به کار بردن ثابت نگاه داشته شوند، کمینه است. در بررسی سیستم

𝑁𝑁ات، به عنوان متغیر مستقل مزاحم است. لازم است که متغیر مستقل را از ، تعداد کل ذر𝑁𝑁  به𝜇𝜇 ،

𝐹𝐹پتانسیل شیمیایی به ازاي هر ذره، تغییر داد و به همین ترتیب عوض  = 𝑈𝑈 − 𝑇𝑇𝑇𝑇:پتانسیل بزرگ ، 

𝛺𝛺 = 𝑈𝑈 − 𝑇𝑇𝑇𝑇 − 𝜇𝜇𝜇𝜇 = −𝑃𝑃𝑃𝑃 

شوند، کمینه است. داشته می ثابت نگاه 𝜇𝜇، و 𝑇𝑇 ،𝑉𝑉شود که در حالت تعادل هنگامی که به کار برده می

ی نامند، شرطی که روي آنسامبل میکروکاننبنابراین، در آنسامبل جدید که آن را آنسامبل ماکروکاننی می

شود. به این ترتیب معادلات ذره باشد، برداشته می 𝑁𝑁و کاننی گذاشته شده، که هر سیستم دقیقاً داراي 

روند، کمتر از مورد آنسامبل کاننی محدود خواهند کار میو شرایط جنبی که در تعیین تابع توزیع به 

موجود در سیستم نمونه و با اعداد کوانتومی  𝑁𝑁بود. یک میکروحالت آنسامبل ماکروکاننی، با تعداد ذرات 

𝜈𝜈𝑁𝑁 ≡ 𝜈𝜈1, 𝜈𝜈2, … , 𝜈𝜈3𝑁𝑁  که نمونه ممکن است داشته باشد و انرژي𝐸𝐸𝑁𝑁𝑁𝑁 کنند آن را تعیین می
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باید در شرط زیر صدق  𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁ترتیب در یک ماکروحالت تعادل، تابع توزیع  مشخص خواهد شد. به این

 ]:185کند [

𝑆𝑆 )33-(الف  = −𝑘𝑘�𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁 𝑙𝑙𝑙𝑙 𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁
𝑁𝑁,𝜈𝜈

 

 ، با برقراري شرط زیر، بیشینه است:𝑆𝑆که در آن مقدار 

𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁� )34-(الف 
𝑁𝑁,𝜈𝜈

= 1  ,   �𝐸𝐸𝑁𝑁𝑁𝑁𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁
𝑁𝑁,𝜈𝜈

= 𝑈𝑈  ,   �𝐸𝐸𝑁𝑁𝑁𝑁𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁
𝑁𝑁,𝜈𝜈

= 𝑁𝑁�   

𝑈𝑈با روابط ترمودینامیکی معمولی، مانند  𝑆𝑆، و �𝑈𝑈   ،𝑁𝑁که در آن،  = 𝑇𝑇𝑇𝑇 + 𝛺𝛺 + 𝑁𝑁�𝜇𝜇  و یا هر یک

ها از نقطه نظر انرژي کم و اند. در آنسامبل ماکروکاننی، نه تنها نمونهاز دیگر معادلات، به هم مربوط

ییر خواهد کرد. تنها انرژي از یک نمونه به نمونه دیگر تغ 𝑁𝑁بیش متفاوت خواهند بود، بلکه تعداد ذرات 

 ، که روي آنسامبل متوسط گرفته شوند، مشخص خواهد بود.�𝑁𝑁و میانگین تعداد ذرات،  𝑈𝑈میانگین 

با به کارگیري روش ضرایب لاگرانژ جهت بیشینه کردن آنتروپی و اعمال رابطه ترمودینامیکی 

 ]:185آید [سیستم به دست می 𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁مربوطه، تابع توزیع 

𝑓𝑓𝑁𝑁𝑁𝑁 )35-(الف  = �
1
𝑍𝑍�

𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒 �
𝜇𝜇𝜇𝜇 − 𝐸𝐸𝑁𝑁𝑁𝑁

𝑘𝑘𝑘𝑘 �  ;      𝒵𝒵 = �𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒 �
𝜇𝜇𝜇𝜇 − 𝐸𝐸𝑁𝑁𝑁𝑁

𝑘𝑘𝑘𝑘 �
𝑁𝑁,𝜈𝜈

  

𝛺𝛺 )36-(الف  = −𝑘𝑘𝑘𝑘 𝑙𝑙𝑙𝑙 𝒵𝒵 = −𝑃𝑃𝑃𝑃 

� )37-(الف 
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕�𝑇𝑇𝑇𝑇

= −𝑁𝑁�;     �
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕�𝑉𝑉𝑉𝑉

= −𝑆𝑆 ;       �
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕�𝑇𝑇𝑇𝑇

= −𝑃𝑃;    𝐶𝐶𝑣𝑣 = 𝑇𝑇 �
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕�𝑉𝑉𝑉𝑉

 

ℱ )38-(الف  = 𝛺𝛺 + 𝜇𝜇𝑁𝑁� ;        𝑈𝑈 = ℱ + 𝑆𝑆𝑆𝑆 =  𝛺𝛺 + 𝑆𝑆𝑆𝑆 + 𝜇𝜇𝑁𝑁�  

-شود و برابر با مجموع تابع پارشنامیده می تابع پارش بزرگ 𝒵𝒵اند. اینها معادلات آنسامبل ماکروکاننی

 است: 𝑒𝑒𝜇𝜇𝜇𝜇/𝑘𝑘𝑘𝑘هاي هاي مختلف و با وزن𝑁𝑁هاي با براي آنسامبل 𝑍𝑍(𝑁𝑁)هاي کاننی 

𝒵𝒵 )39-(الف  = �𝑒𝑒𝜇𝜇𝜇𝜇/𝑘𝑘𝑘𝑘𝑍𝑍(𝑁𝑁)
∞

𝑁𝑁=0

 ;        𝑍𝑍(𝑁𝑁) = �𝑒𝑒−𝐸𝐸𝑁𝑁𝑁𝑁/𝑘𝑘𝑘𝑘

𝜈𝜈

 

به دست  𝛺𝛺گیري از توان با مشتقآنسامبل کاننی، همه خواص ترمودینامیکی سیستم را میمانند مورد 

 آورد. 
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 )NPHآنتالپی (هم-فشارآنسامبل هم -د

از این  NPHهاي شود. الگوریتمهاي دینامیک مولکولی استفاده نمیسازياین آنسامبل معمولاً در شبیه

 NPTکنند و به آسانی براي ایجاد آنسامبل مفیدتر ائه میهایی براي حصول فشار ثابت ارلحاظ که روش

باشند. براي کنترل فشار باید از باروستات استفاده کرده و فشار را در قابل توسعه هستند، با ارزش می

هر گام زمانی با استفاده از معادلات حرکت دینامیک مولکولی محاسبه نمود. در فشار ثابت، حجم سیستم 

𝑁𝑁 هها باید یک روش دینامیک مولکولی طراحی شود که کند. براي توصیف افت و خیزر میاي تغییذر

در آن حجم ثابت نباشد، بلکه به عنوان یک متغیر دینامیکی در نظر گرفته شود. در روش دینامیک در 

𝑟𝑟𝑖𝑖  ،𝑖𝑖هاي فشار ثابت، مختصه = 1, … ,𝑁𝑁بندي شده  هاي مقیاس، با مختصه𝜌𝜌𝑖𝑖  ،𝑖𝑖 = 1, … ,𝑁𝑁 ،

 ]:73گردند [شوند، جایگزین میطبق رابطه زیر تعریف می که بر

𝜌𝜌𝑖𝑖 )40-(الف  =
𝑟𝑟𝑖𝑖
𝑉𝑉1/3  ,   𝑖𝑖 = 1,2, … ,𝑁𝑁   

عددي بدون واحد و بین صفر و یک است. در این الگوریتم، لاگرانژین به صورت زیر تعریف  𝜌𝜌𝑖𝑖هر مؤلفه 

 شود:می

)41- الف(  𝐿𝐿�𝜌𝜌𝑁𝑁, 𝜌̇𝜌𝑁𝑁,𝑄𝑄, 𝑄̇𝑄� =
1
2
𝑚𝑚𝑄𝑄2/3�𝜌̇𝜌𝑖𝑖 ∙ 𝜌̇𝜌𝑖𝑖

𝑁𝑁

𝑖𝑖=1

−�𝑢𝑢�𝑄𝑄1/3𝜌𝜌𝑖𝑖𝑖𝑖�
𝑁𝑁

𝑖𝑖<𝑗𝑗

+
1
2
𝑀𝑀𝑄̇𝑄2 − 𝛼𝛼𝛼𝛼 

شود. دو جمله اول در سمت راست لاگرانژین معمول به عنوان حجم در نظر گرفته می 𝑄𝑄در این معادله 

است، و جمله  𝑄𝑄باشند، جمله سوم انرژي جنبشی مربوط به حرکت بر حسب متغیرهاي جدید می

 ثابت هستند.  𝑀𝑀و  𝛼𝛼دهد. در این معادله را نشان می 𝑄𝑄چهارم انرژي پتانسیل مربوط به 

 )NPTفشار (هم-دماآنسامبل هم -ه

-تر آن است که شبیهدر بعضی شرایط مانند بررسی معادلات حالت و مطالعات مرزهاي فازي، مطلوب

د، گیرنها نیز تحت فشار و دماي ثابت انجام میسازي را در فشار ثابت انجام دهیم. بسیاري از آزمایش

هایی که براي شود. بسیاري از روشفشار استفاده میهم-دماها از آنسامبل همسازير این شبیهکه د

توان براي کنترل فشار نیز استفاده نمود. یکی از شوند را میسازي استفاده میکنترل دما در یک شبیه
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واند تسازي میبیهسازي است. تغییر در اندازه سل شهاي کنترل فشار، تغییر در اندازه سل شبیهروش

به صورت همگن، یعنی بدون تغییر شکل سل، و یا به صورت ناهمگن، یعنی همراه با تغییر شکل سل، 

 ].73هاي برندسن و اندرسن از نوع همگن هستند [انجام پذیرد. باروستات
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 پیوست ب

  کنشهاي برهمپتانسیل

 

 

 

سازي، مدلی است که براي سیستم فیزیکی مورد مطالعه به کار ترین جزء سازنده در یک شبیهبزرگ

 رود. یک مدل اساساً از دو قسمت تشکیل شده است:می

 هاي سازنده سیستم، وکنش بین مولکول) برهم1

 ها و محیط اطراف.کنش بین مولکول) برهم2

-نسیل است. در واقع پتانسیل، ورودي اصلی هر شبیهسازي به معناي انتخاب پتاانتخاب مدل در شبیه

تر یقهاي مجزا و یا به طور دقسازي کامپیوتري است. تابع پتانسیل به طور ضمنی، شکل هندسی مولکول

کند. این تابع از نظر انتقالی و چرخشی ثابت است و معمولاً تابعی از مکان ابر الکترونی آنها را توصیف می

براي  ترین انتخابه یکدیگر بوده و به موقعیت مطلق آنها وابسته نیست. سادهها نسبت بنسبی اتم

 :]73[ هاي جفت گونه بنویسیمکنشها را به صورت جمع برهماین است که پتانسیل 𝑉𝑉پتانسیل 
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)1-(ب  𝑉𝑉(𝑟𝑟1, 𝑟𝑟2, … , 𝑟𝑟𝑛𝑛) = ��𝜙𝜙�𝑟𝑟𝑖𝑖 − 𝑟𝑟𝑗𝑗�
𝑗𝑗>𝑖𝑖𝑖𝑖

 

ی بسیار رساناها تقریبفلزات و نیم ها نظیرگونه براي بررسی بسیاري از سیستمتقریب جمع پذیر جفت

 خام است.

 هاي اتمیسیستم -1-ب

توان به جملاتی تقسیم کرد که به مختصات اتم، انرژي پتانسیل آن را می 𝑁𝑁براي سیستمی شامل 

 ]:73تایی و غیره بستگی داشته باشد [هاي سههاي جفتی، اتمهاي مجزا، اتماتم

 )2-ب(
𝑉𝑉(𝑟𝑟1, 𝑟𝑟2, … , 𝑟𝑟𝑛𝑛) = �𝑉𝑉1(𝑟𝑟𝑖𝑖)

𝑖𝑖

+ ��𝑉𝑉2(𝑟𝑟𝑖𝑖 , 𝑟𝑟𝑗𝑗)
𝑗𝑗>𝑖𝑖𝑖𝑖

+ �� � 𝑉𝑉3(𝑟𝑟𝑖𝑖 , 𝑟𝑟𝑗𝑗 , 𝑟𝑟𝑘𝑘)
𝑘𝑘>𝑗𝑗>𝑖𝑖𝑗𝑗>𝑖𝑖𝑖𝑖

+ ⋯ 

دهد. سایر جملات اثر یک میدان خارجی روي سیستم را نشان می 𝑉𝑉1(𝑟𝑟𝑖𝑖)اولین جمله در این معادله 

-ي پتانسیل جفتی بین اتمنشان دهنده 𝑉𝑉2ي دوم دهند. مثلاً جملهکنش بین ذرات را نشان میبرهم

𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖هاست که به فاصله بین جفت اتم  = �𝑟𝑟𝑖𝑖 − 𝑟𝑟𝑗𝑗� هاي پتانسیل جفتی به بستگی دارد. تعدادي از مدل

 .]73شرح زیر هستند [

 شود:: این پتانسیل به صورت زیر تعریف میپتانسیل کره سخت -1

𝑈𝑈(𝑟𝑟) = �∞        𝑟𝑟 ≤ 𝜎𝜎
0          𝑟𝑟 > 𝜎𝜎  

 باشد.فاصله برش پتانسیل می 𝜎𝜎که در آن، 

 شود:: این پتانسیل به صورت زیر تعریف میپتانسیل کره نرم -2

𝑈𝑈(𝑟𝑟) = �
𝑘𝑘
𝑟𝑟𝑛𝑛

= 𝜀𝜀0(𝜎𝜎
𝑟𝑟

)𝑛𝑛 , 𝑛𝑛 > 3                   𝑟𝑟 ≤ 𝜎𝜎
0                                                      𝑟𝑟 > 𝜎𝜎

  

𝑘𝑘 فاصله برش تابع پتانسیل و 𝜎𝜎که در آن،  = 𝜀𝜀0𝜎𝜎𝑛𝑛 باشد. می𝑛𝑛 ورت متغیري است که اغلب به ص

ها شود. در اینجا نیز همانند کره سخت، جاذبه وجود ندارد؛ اما مولکولیک عدد صحیح انتخاب می

 توانند به هم نزدیک شوند.می
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 شود:: این پتانسیل به صورت زیر تعریف میپتانسیل چاه مربعی -3

𝑈𝑈(𝑟𝑟) = �
∞                 𝑟𝑟 ≤ 𝜎𝜎1
−𝜀𝜀               𝜎𝜎1 < 𝑟𝑟 ≤
0                  𝑟𝑟 > 𝜎𝜎2

𝜎𝜎2  

 دو مقدار ثابت فاصله هستند.   𝜎𝜎2و  𝜎𝜎1 ي بین دو اتم وفاصله 𝑟𝑟ثابت انرژي،  𝜀𝜀که در آن، 

 هاي مولکولیسیستم -2-ب

ر است. تارائه یک پتانسیل جفتی صحیح براي یک مولکول نسبت به یک پتانسیل اتمی به مراتب پیچیده

پوشانی ند اتمی مسائل دیگري نظیر همهاي چبه دلیل طبیعت غیرکروي ابر الکترونی مولکول

 ab هايتوان با استفاده از روشناهمسانگرد، پراکندگی و نیروهاي القایی وجود دارند. این مسائل را می

initio یک روش ساده استفاده از 73حل کرد [ 2و یا نظریه تابع چگالی 1فاك-نظیر روش هارتري .[

لف هاي مختاي که در این تابع، سهمپتانسیل است، به گونههاي نیمه تجربی براي نمایش تابع روش

اي هبندي یک پتانسیل مولکولی تشخیص سهممولکولی در نظر گرفته شوند. اولین مرحله در فرمول

 رد.مولکولی تعیین کمولکولی و درونهاي بینکنشتوان از برهمها را میمولکولی مختلف است. این سهم

 مولکولیدرونالف) پتانسیل پیوندي 

مثالی از یک پتاسیل پیوندي نسبتاً  3دهد. پتانسیل مورسپتانسیل پیوندي اثر کشش پیوند را نشان می

 ]:73دقیق میان دو اتم است [

𝑢𝑢𝑏𝑏(𝑟𝑟) )4-(ب = 𝐷𝐷𝑒𝑒�exp�−2𝛼𝛼(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)� − 2exp�−𝛼𝛼(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)�� 

ها و شکل چاه پتانسیل ثابتی است که به جرم اتم 𝛼𝛼انرژي تفکیک پیوند است و  𝐷𝐷𝑒𝑒در این پتانسیل 

باشد. این پتانسیل داراي دو عیب است: ي طبیعی پیوندي یا فاصله مرجع میفاصله 𝑙𝑙0وابسته است و 

بر است و دوم آن که مقدار سه اول آن که ارزیابی جمله نمایی از لحاظ محاسبات کامپیوتري هزینه

1 Hartree-Fock method 
2 Density functional theory 
3 Morse potential 

                                                            



ین پتانسیل را حول فاصله تعادلی به صورت زیر توان اباید تعیین شوند. می 𝛼𝛼و  𝐷𝐷𝑒𝑒 ،𝑙𝑙0متغیر پتانسیل 

 بسط داد:

𝑢𝑢𝑏𝑏(𝑟𝑟) )5-(ب =
𝐾𝐾𝑏𝑏(𝑟𝑟 − 𝑟𝑟𝑒𝑒)2

2
�1 − 𝛼𝛼(𝑟𝑟 − 𝑟𝑟𝑒𝑒) +

7
12

𝛼𝛼2(𝑟𝑟 − 𝑟𝑟𝑒𝑒)2 + ⋯� 

𝐾𝐾𝑏𝑏که  = 2𝐷𝐷𝑒𝑒𝛼𝛼2 باشد. اگر فقط از جمله اول این معادله استفاده شود، پتانسیل پیوندي شکل قانون می

 هوك را خواهد داشت، یعنی:

𝑢𝑢𝑏𝑏(𝑟𝑟) )6-(ب =
1
2
𝐾𝐾𝑏𝑏(𝑟𝑟 − 𝑟𝑟𝑒𝑒)2 

 باشد. ها میکه تقریب خوبی براي پیوند در مولکول

 اي درون مولکولیب) پتانسیل خمش زاویه

اي پیوندي و هم براي خمش خارج از صفحه مورد استفاده قانون هوك معمولاً هم براي پتانسیل زاویه

 توان از دو رابطه زیر تعیین کرد:گیرد. پتانسیل زاویه پیوندي را میقرار می

𝑢𝑢𝜃𝜃(𝜃𝜃) )7-(ب =
𝐾𝐾𝜃𝜃(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)2

2
�1 − 𝛼𝛼(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0) +

7
12

𝛼𝛼2(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)2 + ⋯� 

 و در صورتی که تنها جمله اول در نظر گرفته شود:

𝑢𝑢𝜃𝜃(𝜃𝜃) )8-(ب =
1
2
𝐾𝐾𝜃𝜃(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)2 

 زاویه پیوندي نرمال یا مرجع است. 𝜃𝜃0ثابت نیروي خمشی و  𝐾𝐾𝜃𝜃در این روابط 

 پ) پتانسیل خمش خارج از صفحه درون مولکولی

دهد. انرژي خمش خارج از هاي مسطح با مراکز مثلثی رخ میمعمولاً در مولکولخمش خارج از صفحه 

ج از باشد. پتانسیل خمش خارجایی اتم مثلثی در بالا و یا پایین صفحه مولکول میصفحه ناشی از جابه

 شود:صفحه به صورت زیر بیان می

𝑢𝑢𝜒𝜒(𝜒𝜒) )9-(ب =
1
2
𝐾𝐾𝜒𝜒(𝜒𝜒 − 𝜒𝜒0)2 

 باشد.زاویه مرجع براي خمش خارج از صفحه می 𝜒𝜒0صفحه و  سهم خمش خارج از 𝐾𝐾𝜒𝜒معادله در این 

154 
 



155 
 

 ت) پتانسیل پیچشی درون مولکولی

بوده و به صورت  1هاي دووجهیدهد و تابعی از زاویهپتانسیل پیچشی اثر چرخش حول پیوند را نشان می

 شود:زیر تعریف می

𝑢𝑢𝜏𝜏(𝜏𝜏) )10-(ب =
1
2
�𝑉𝑉𝑗𝑗�1 + (−1)𝑗𝑗+1cos (𝑗𝑗𝑗𝑗)�
𝑗𝑗

 

 باشند.تناوب می 𝑗𝑗ي دووجهی و ارتفاع سد چرخش و زاویه 𝑉𝑉𝑗𝑗در این معادله 

 ث) جملات تقاطعی درون مولکولی

شود. در نتیجه، توصیف دقیقی از فیزیک هاي دیگر آن ترکیب میدر اصل هر حرکت مولکول با حرکت

-شنکو حرکت جملات تقاطعی لازم است تا ترکیب انواع متفاوت حرکت را نشان دهد. اثر ترکیب برهم

 ]:73توان به صورت زیر نشان داد [را می 2و  1کشش بین پیوندهاي -هاي کشش

,𝑢𝑢(𝑙𝑙1 )11-(ب 𝑙𝑙2) =
𝐾𝐾𝑙𝑙1,2

2
��𝑙𝑙1 − 𝑙𝑙1,0��𝑙𝑙2 − 𝑙𝑙2,0�� 

 دهند که کشیدگی پیوند را براي حداقلمشاهدات تجربی، کاهش زاویه پیوند بین پیوندهایی را نشان می

ه دست توان از پتانسیل زیر باي پیوند را میزاویهکنند. اثر کشیدگی پیوند و حرکت کردن کشش القا می

 آورد:

,𝑢𝑢(𝑙𝑙1 )12-(ب 𝑙𝑙2,𝜃𝜃) =
𝐾𝐾𝑙𝑙1,2,𝜃𝜃

2
��𝑙𝑙1 − 𝑙𝑙1,0� + �𝑙𝑙2 − 𝑙𝑙2,0��(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0) 

زاویه بین این دو پیوند است.  𝜃𝜃گردند و به یک اتم مشترك متصل می 2و  1در این پتانسیل دو پیوند 

ی کرد. ترکیب حرکات پیچشی و کشش توان با حرکت خمش پیوند و کشش ترکیبحرکت پیچشی را می

 توان از رابطه زیر به دست آورد:را می

,𝑢𝑢(𝑙𝑙 )13-(ب 𝜏𝜏) =
𝐾𝐾𝑙𝑙,𝜏𝜏

2
[(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)(1 + cos (3𝜏𝜏))] 

 توان به صورت معادله زیر نشان داد:کنش بین حرکت خمشی و کششی پیوند را میبرهم

1 Dihedral 
                                                            



156 
 

,𝑢𝑢(𝜃𝜃 )14-(ب 𝜏𝜏) =
𝐾𝐾𝜃𝜃,𝜏𝜏

2
[(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)(1 − cos (𝜏𝜏))] 

-هاي خمشکننده دو زاویه که در یک مرکز مشترك هستند اثر برهم کنشهاي ایجاد در مورد مولکول

 خمش را باید در نظر گرفت:

𝑢𝑢(𝜃𝜃1,𝜃𝜃2) )15-(ب =
𝐾𝐾𝜃𝜃1,2

2
��𝜃𝜃1 − 𝜃𝜃1,0��𝜃𝜃2 − 𝜃𝜃2,0�� 

 هاي جفتی حاصل از مکانیک مولکولیج) پتانسیل

 :آوردهاي جفتی را به صورت زیر به دست کنشتوان انرژي یک سیستم مولکولی حاصل از برهممی

 )16-ب(
𝐸𝐸(𝑟𝑟, 𝑙𝑙,𝜃𝜃, 𝜏𝜏,𝜒𝜒) = � 𝑢𝑢𝑛𝑛𝑛𝑛(𝑟𝑟)

𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛

+ � 𝑢𝑢𝑏𝑏(𝑙𝑙)
𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏

+ � 𝑢𝑢𝜃𝜃(𝜃𝜃)
𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏

+ � 𝑢𝑢𝜏𝜏(𝜏𝜏)
𝑑𝑑𝑑𝑑ℎ𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒

+ � 𝑢𝑢𝜒𝜒(𝜒𝜒)
𝑜𝑜𝑜𝑜𝑜𝑜 𝑜𝑜𝑜𝑜 𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝

+ �𝑢𝑢𝑐𝑐𝑐𝑐 + ⋯ 

پتانسیل  𝑢𝑢𝜏𝜏پتانسیل زاویه پیوندي،  𝑢𝑢𝜃𝜃پتانسیل پیوندي،  𝑢𝑢𝑏𝑏پتانسیل غیرپیوندي،  𝑢𝑢𝑛𝑛𝑛𝑛در این رابطه 

پتانسیل کولمبی  𝑢𝑢𝑐𝑐𝑐𝑐) و 2پتانسیل خمش خارج از صفحه (پیچش به صورت نامتعارف 𝑢𝑢𝜒𝜒، 1پیچشی

هاي جملات توان آن را به سهمگیرد، اما می) فقط جملات قطري را در بر می16-ي (باست. معادله

فیزیکی مسئله توجه ) به اساس 16-ي (بپیوند بسط داد. معادله-هاي زاویهکنشتقاطعی مانند برهم

لف به مولکولی مختمولکولی و درونهاي بینکنشکند. یک پتانسیل ترکیبی با لحاظ نمودن برهممی

توان یک پتانسیل کلی در نظر گرفت که شامل سازي یک پلیمر میآید. براي مثال، براي مدلدست می

زاویه  و پتانسیل براي پیچش هاي غیرپیوندي، پتانسیل براي خمش پیونديکنشپتانسیل براي برهم

ه شود. صحت پتانسیل بین مولکولی بباشد. به این رویکرد عموماً به عنوان مکانیک مولکولی اشاره می

شعه هاي اتوان از دادهاي و پیوندي را میمقادیر متغیرهاي پتانسیل بسیار حساس است. متغیرهاي زاویه

𝑋𝑋هاي به دست آورد. متغیرهاي غیرپیوندي از داده 3زموج، مادون قرمز، رزونانس مغناطیسی هسته و ری

1 Torsional potential 
2 Improper torsional 
3 Microwave 
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شوند. همچنین این متغیرها را هاي اشعه مولکولی حاصل میغیرتجربی ضرایب دوم ویریال و آزمایش

 به دست آورد. ab initioهاي نیمه تجربی و توان با استفاده از روشمی

 هاي مکانیک مولکولیچ) پتانسیل

بهینه شده براي محاسبه خواص مولکولی مختلف وجود دارد. پتانسیل بهینه چندین پتانسیل مولکولی 

اي براي بررسی ) مورد توجه خاصی قرار دارد؛ زیرا به طور ویژهOPLS( 1سازي مایعشده براي شبیه

 ]:73خواص مایعات بهینه شده است. این پتانسیل به صورت زیر است [

)17-(ب  𝐸𝐸 = ��
𝐴𝐴𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖12

−
𝐵𝐵𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑟𝑟𝑖𝑖𝑗𝑗6

+
𝑞𝑞𝑖𝑖𝑞𝑞𝑗𝑗
𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖

�
𝑗𝑗>𝑖𝑖

 

) است. انرژي AMBER( 2ها، ساخت مدل کمکی با اصلاح انرژيیک مثال دیگر از این نوع پتانسیل

 ]:73گردد [به صورت زیر محاسبه می AMBERحاصل از پتانسیل 

 )18-ب(

𝐸𝐸 = �
𝐾𝐾𝑙𝑙
2

(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)2
𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏

+ �
𝐾𝐾𝜃𝜃
2

(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)2
𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎

+ � �
𝑉𝑉𝑛𝑛
2

[1 + 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐 (𝑛𝑛𝑛𝑛 − 𝛾𝛾)]
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مانده سهم دهند. جملات باقیها را نشان میکنش پیوندي مولکولجمله اول برهم در این معادله سه

-12جونز)، پیوند هیدروژنی (جمله -هاي غیرپیوندي براي دافعه و پراکندگی (پتانسیل لناردکنشبرهم

 𝐶𝐶و الکتریک ثابت دي 𝜀𝜀باشند. متغیر می 𝑞𝑞𝑖𝑖اي هاي الکتروستاتیک بین بارهاي نقطهکنش) و برهم10

 متغیرهاي تجربی هستند.  𝐷𝐷و 

هاي پیوندي و غیرپیوندي اي از پتانسیل) توصیف پیچیدهMM3( 3پتانسیل مکانیک مولکولی

 ]:73گردد [گیرد. این پتانسیل به صورت زیر محاسبه میمختلف را در بر می

1 Optimized potential for liquid simulation 
2 Assisted model building with energy refinement 
3 Molecular mechanics 

                                                            



 )19-ب(

𝐸𝐸 = �
𝐾𝐾𝑙𝑙
2

(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)2
𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏

�1 − 2.55(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0) + (
7

12
)2.55(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)2�

+ �
𝐾𝐾θ
2

(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)2
𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎

[1 − 0.014(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0) + 5.6 × 10−5(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)2 − 7

× 10−7(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)3 + 9 × 10−10(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)3] 

             + �
𝐾𝐾χ
2

(𝜒𝜒 − 𝜒𝜒0)2
𝑜𝑜𝑜𝑜𝑜𝑜 𝑜𝑜𝑜𝑜 𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝𝑝

[1 − 0.014(𝜒𝜒 − 𝜒𝜒0) + 5.6 × 10−5(𝜒𝜒 − 𝜒𝜒0)2 − 7

× 10−7(𝜒𝜒 − 𝜒𝜒0)3 + 9 × 10−10(𝜒𝜒 − 𝜒𝜒0)3]

+ �
1
2

[𝑉𝑉𝜏𝜏1(1 + 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐) + 𝑉𝑉𝜏𝜏2(1 − 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐2𝜏𝜏) + 𝑉𝑉𝜏𝜏3(1 + 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐3𝜏𝜏)]
𝑑𝑑𝑑𝑑ℎ𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒𝑒

 

            + �
𝐾𝐾𝑙𝑙,𝜃𝜃

2
𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏−𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎

��𝑙𝑙1 − 𝑙𝑙1,0�+ �𝑙𝑙2 − 𝑙𝑙2,0��(𝜃𝜃 − 𝜃𝜃0)

+ �
𝐾𝐾𝑙𝑙,𝜒𝜒

2
𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏𝑏−𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎

(𝑙𝑙 − 𝑙𝑙0)(1 + 𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐𝑐3𝜒𝜒) 

            + �
𝐾𝐾𝜃𝜃1,2

2
𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎−𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎

�𝜃𝜃1 − 𝜃𝜃1,0��𝜃𝜃2 − 𝜃𝜃2,0�

+ �𝜀𝜀𝑖𝑖𝑖𝑖 �−2.25�
𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖
�
6

+ 1.84 × 105exp�−
12𝜎𝜎𝑖𝑖𝑖𝑖
𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖

��
𝑗𝑗>𝑖𝑖

+ �
𝜇𝜇𝑖𝑖𝜇𝜇𝑗𝑗
𝜀𝜀𝑟𝑟𝑖𝑖𝑖𝑖2

�2cos𝜃𝜃𝑖𝑖cos𝜃𝜃𝑗𝑗 − sin𝜃𝜃𝑖𝑖sin𝜃𝜃𝑗𝑗cos (𝜙𝜙𝑖𝑖 − 𝜙𝜙𝑗𝑗)�
𝑗𝑗>𝑖𝑖

 

اي (جمله دوم) و در این پتانسیل، دقت مربوط به جملات کشش پیوندي (جمله اول)، خمش زاویه  

 یابد. براي نشان دادنخمش خارج از صفحه (جمله سوم) با استفاده از یک بسط مرتبه بالاتر بهبود می

شود. یک مشخصه پتانسیل متوالی استفاده میاثرات حرکت چرخشی (جمله چهارم) از سه تناوب 

MM3 خمشی پیوند (جمله پنجم)، پیچشی-وارد کردن جملات تقاطعی حاصل از حرکت کششی-

هاي غیر پیوندي براي خمشی (جمله هفتم) است. سهم-هاي خمشیکششی (جمله ششم) و حرکت

ف شود. برخلار گرفته میهام (جمله هشتم) در نظدافعه و پخش توسط پتانسیل اصلاح شده باکینگ

هاي الکتروستاتیک استفاده کنشاز قانون کولمب براي تعیین برهم MM3، پتانسیل AMBERپتانسیل 

دهد و کند و در عوض به هر پیوند در مولکول یک گشتاور دو قطبی (جمله نهم) تخصیص مینمی

 مکن است.دوقطبی م-هاي دوقطبیکنشکنش الکتروستاتیک کلی، جمع همه برهمبرهم
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 هاي چندجسمیپتانسیل -3-ب

مهم  هاي مناسب بسیارسازي ذرات، به کارگیري پتانسیلبراي تحصیل نتایج قابل اطمینان در شبیه

تواند خواص ویژه موادي مانند فلزات یا جونز نمی-هاي جفتی ساده مانند پتانسیل لنارداست. پتانسیل

هاي به اصطلاح چندجسمی مورد نیاز نماید. در عوض، پتانسیلها را با دقت کافی تولید هیدروکربن

-یلي کلی پتانسهستند، که در آن، نیروي بین هر دو ذره به موقعیت چند ذره مجاور وابسته است. رابطه

 ]:73هاي چندجسمی به صورت زیر است [
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تشکیل شده  𝑆𝑆𝑖𝑖تر جاذبه به صورت پتانسیل جفتی و یک قسمت پیچیده 𝑈𝑈که از یک قسمت دافعه 

اي که نیروي روي هر ذره به آید، به گونهکنش بین چندین ذره به حساب میبرهم 𝑆𝑆𝑖𝑖ي است. جمله

ي موجود در سازي پیوندهاهایی امکان مدلتعداد و موقعیت ذرات مجاور بستگی دارد. چنین پتانسیل

 سازد.مواد فلزي را فراهم می

سازي فلزات و مواد کوالانسی هاي تجربی و نیمه تجربی زیادي براي شبیههاي اخیر روشدر سال

) را براي فلزات با شبکه EAM( 1، داو و باسک روش اتم محاط شده1983به وجود آمده است. در سال 

این روش توسط جانسون و آدامس براي فلزات با شبکه ]. 69، 68مکعبی وجوه مرکزدار منتشر کردند [

بهبود یافت که همسایگی  MEAM]. سپس به پتانسیل 187، 186) توسعه یافت [bccمکعبی مرکزدار (

]. آبل و ترساف این روش را به کار گرفتند و پتانسیل مشابهی 189، 188آورد [پیوند را نیز به حساب می

]. پتانسیل آنها توسط برنر به عنوان نقطه شروعی براي پتانسیل 191، 190را براي سیلیکون ارائه کردند [

ارائه شد  1984]. یک روش جایگزین توسط فینیس و سینکلار در سال 192هیدروکربن استفاده شد [

به دست آوردند که تقریبی  2محکم-جسمی با استفاده از تکنینک پیوند-]. آنها پتانسیلی چند193[

1 Embedded Atom Method (EAM) 
2 Tight-bonding technique 
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براساس کار  fccسینکلار براي فلزات -باشد. پتانسیل فینیسمی 1ري تابع چگالینیمه تجربی از تئو

 ]:194ساتن و چن به صورت زیر است [
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دافعه از  بخشجونز این پتانسیل هم از دو بخش دافعه و جاذبه تشکیل شده است. -مانند پتانسیل لنارد

 باشد.نوع پتانسیل جفتی است در حالی که بخش جاذبه یک پتانسیل چندجسمی می

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

1 Density functional theory 
                                                            



 

 

 

 

 پیوست ج

 افزار لمپسنویسی در نرماي از کد برنامهنمونه

 

 

 

 

 

نیترید  يسازي نانوکامپوزیت آلومینیم تقویت شده با نانولولهسازي و شبیهي مدلدر این پیوست، برنامه

از فصل سوم مورد استفاده قرار گرفت.  3-3ي سوم در بخش شود. از این مدل در پروژهبور آورده می

یترید ي ننانولوله –سازي کامپوزیت از سه بخش مجزا تشکیل شده است. مدل کامپوزیت آلومینیم مدل

گردد. در بخش دوم ذخیره می data.compبور در بخش اول ساخته شده و مدل به دست آمده در فایل 

به تعادل  NPTسازي، مدل نانوکامپوزیت ساخته شده در بخش اول، تحت آنسامبل از شبیه

در بخش سوم، ساختار  شود. سرانجام،و فشار خارجی صفر رسانده می  K 300ترمودینامیکی در دماي 

به  کرنش آن-نشبه تعادل رسیده، تحت بار کرنشی خارجی قرار گرفته و پاسخ مکانیکی و نمودار ت

 شود.دست آورده می

161 
 



 ي نیترید بورنانولوله -مدل نانوکامپوزیت آلومینیم  1-ج

########################################################################## 
############ Simulating BNNT reinforced Aluminum matrix nanocomposite ############# 
##---------------  b 301  --------------## 
dimension       3 
units           metal  
boundary        p p s 
atom_style      atomic 
########################################################################## 
variable       a          equal   1.45 
variable       m          equal   16                                                          # number of carbon atoms in azimuthal direction 
variable       n          equal   53                                                          # number of pair-atoms group in length direction 
variable       c          equal   4.05    #04527 
variable       gap        equal   2 #3.3576                                                      # distance between matrix and nanotube 
variable       Lx         equal   (3*v_n+1)*v_a/2+v_a                                         # half high of nanotube in the direction 
of tension x 
variable       Ly         equal   13*v_c                                                      # half depth of the specimen 
variable       Ly2        equal   v_Ly/2 
variable       r          equal   sqrt(3)*v_a*v_m/2/3.1416+v_gap    
 
region          simbox    block       0 ${Lx} 0 ${Ly} 0 ${Ly} units box                       # creating the outter shape of the 
specimen 
create_box      3         simbox 
region          hole      cylinder    x ${Ly2} ${Ly2} ${r} 0 ${Lx}  side out units box        # creating a cylinder incide 
cube  
region          alu       intersect   2 simbox hole                                           # cobmining two preceding regions    
########################################################################## 
lattice         fcc       ${c} 
create_atoms    1         region      alu 
########################################################################## 
mass            1         26.98154                                                            # Aluminum 
mass            2         10.81                                                               # Boron 
mass            3         14.0067                                                             # Nitrogen 
read_data       data.bnnt add append offset 1 0 0 0 0 shift 0.0 ${Ly2} ${Ly2} 
velocity        all       create 300 4928459 mom yes rot yes dist gaussian units box 
########################################################################## 
write_data      data.comp 
 

 تعادل ترمودینامیکی نانوکامپوزیت  2-ج

##### Creating composite of BNNT and Al  ##### 
##---------------  b301  --------------## 
dimension      3 
boundary       p p s  
units          metal 
atom_style     atomic 
########################################################################## 
read_data      data.comp                                                                         # from b301 in_data.al_bnnt 
########################################################################## 
pair_style     hybrid   eam/alloy  tersoff     lj/cut     8 
pair_coeff     * *      eam/alloy  Al_wkg_MSMSE_2009.set  Al     NULL   NULL      
pair_coeff     * *      tersoff    BNC.tersoff            NULL   B      N 
pair_coeff     1 2      lj/cut     0.045692    3.0133                          # Al  B 
pair_coeff     1 3      lj/cut     0.056443    2.9693                          # Al  N 
########################################################################## 
fix            1        all        npt  temp  300 300 0.1  x 0 0 0.1 y 0 0 0.1 
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variable       1        equal      temp  
variable       2        equal      vol 
fix            2        all        ave/time 1 1 1000 v_1 v_2 file tv.txt 
 
dump     1        all        cfg  10000 ./cfg/*.cfg mass type xs ys zs id type 
dump_modify    1        element    Al B N 
thermo         10000 
 
timestep       0.0001 
run            25000 
timestep       0.0005 
run            25000 
timestep       0.001 
run            50000 
########################################################################## 
write_restart  restart.b301 
 

 بارگذاري مدل نانوکامپوزیت 3-ج

###### Stretching composite of BNNT and Al ####### 
##---------------   b 301   -------------------## 
 
read_restart   restart.b301                                                        # from b301 
 
########################################################################## 
pair_style     hybrid   eam/alloy  tersoff     lj/cut     8 
pair_coeff     * *      eam/alloy  Al_wkg_MSMSE_2009.set  Al     NULL   NULL      
pair_coeff     * *      tersoff    BNC.tersoff            NULL   B      N 
pair_coeff     1 2      lj/cut     0.045692    3.0133                          # Al  B 
pair_coeff     1 3      lj/cut     0.056443    2.9693                          # Al  N 
########################################################################## 
fix           1    all     nvt  temp  10 10 0.1     
  
variable      1    equal   vol 
compute       1    all     temp 
compute       2    all     stress/atom 1 
compute       3    all     reduce sum c_2[1] c_2[2] c_2[3] 
fix           2    all     ave/time 1 1000 1000 c_3[1] c_3[2] c_3[3] file stress.txt 
fix           3    all     ave/time 1 1 1000 c_1 v_1 file tv.txt 
########################################################################## 
fix           4    all     deform 1 x erate 0.0001 units box 
 
dump    1    all     cfg  200000 ./cfg/*.cfg mass type xs ys zs id type 
dump_modify   1    element Al B N 
timestep      0.001 
run           2000000 
########################################################################## 
write_restart restart.b302 
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First, mechanical properties and deformation mechanism of nano single crystal 

aluminum are investigated and the applied strain rate and system temperature effects are 

attained. According to the obtained results, strain rate does no cause considerable effects 

on the mechanical behavior on the material. But the system temperature makes significant 

influence. After that BNNT are utilized to reinforce aluminum material and stress-strain 

curve and influences of the nanotube on the nanocomposite are achieved by modeling 

tensile and compressive loading tests. Results show high reinforcing effects of the long 

BNNTs of the matrix. Then a new emerging group of engineering materials, namely 

nanolayered composites are explored in which alternating layers of metal and graphene 

are mixed to reinforce various fcc metals, i.e. copper, aluminum, nickel, silver and gold. 

Graphene addition and also metal layer thickness make significant influence on the 

compressive deformation mechanism of the composites based on Cu, Au, and Ag 

matrices.  

In the continuation of the research, CNTs are used in order to improve mechanical 

characteristics of Cu-Zr MGs. Elastic-plastic behavior of the nanocomposite are derived 

by tensile and compressive loadings. Also the effects of the reinforcement parameters are 

studied. Long CNT addition significantly improve the mechanical characteristics of MG 

matrix. Being brittle is one of the intrinsic properties of MGs. Also they have a very low 

ability in absorbing an applied loading energy. Hence, combining of graphene layers with 

MG matrices are recommended as a solution to improve their ductility. To do so, long 

and short graphene nanosheets of different arrangements are utilized to improve the 

ductility and toughness of MGs. According to the obtained results graphene layers can 

significantly enhance the ductility and toughness of glassy metals by blocking the 

propagation of the formed shear bands and by increasing the number of local plastic 

deformations.  

Keywords 

Metal, Metallic glasses, Nanocomposites, Carbon nanotube, Boron nitride nanotube, 

Graphene, Molecular dynamics 

 

 

 

 

 
 



 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

Abstract 

With the development of nanotechnology, the applications of metallic materials have 

considerably increased in this new field of technology. Analyzing the mechanical 

properties and behaviors of metals as one of the constituents of nanodevices and 

determining the effects of parameters related to loading conditions are essential steps. On 

the other hand, the researchers have always tried to improve the properties of metal matrix 

composites by utilizing suitable reinforcements. Nanostructures like carbon nanotubes 

have been employed to reinforce and enhance the mechanical characteristics of 

nanocomposites as new engineering materials. It has always been attempted to analyze 

the properties of nanocomposites by experimental and computational methods and to 

obtain the effects of nanostructures addition on their mechanical behaviors. With regard 

to that the experimental methods are expensive and time-consuming in nanomaterials 

fields, molecular dynamics simulation method as a reliable and accurate computational 

method can be an appropriate alternative method. In present research, the purposes are to 

study mechanical properties and deformation mechanism of metals at nanoscale point of 

view and to investigate mechanical characteristics of nanocomposites reinforced with 

nanostructures based on molecular dynamics simulations. To do this, carbon nanotubes 

(CNTs), boron nitride nanotubes (BNNTs) and graphene are employed to combine with 

metallic matrices in order to improve their mechanical properties. The research which are 

intended to be performed in this purpose are classified into two distinct categories, namely 

crystalline metals and metallic glasses (MGs). In the first category, metal matrices have 

crystalline structures and are reinforced with BNNT and graphene. While, in the second 

category, the atomic structure of metal matrices is amorphous and they are combined with 

CNT and graphene with reinforcing purposes.  
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